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Abstrakt 
 
Overskrift: Design af opstilling – til bestemmelse af ethanolkoncentrationen i gasfasen 
Dette projekt beskæftiger sig med muligheden for at gengive et alkometer ved en designet 
eksperimentel opstilling i laboratoriet og undersøge, hvorvidt det er muligt at påvirke 
alkoholkoncentrationen i gasfasen. Der lægges vægt på at give en grundig gennemgang af 
teorien bag blandt andet bølgefysik og udvalgte kemiske love, for på den måde at forstå de 
kemiske og fysiske processer, som finder sted under vores eksperimenter i laboratoriet. Disse 
eksperimenter benytter sig af IR spektroskopi til at bestemme alkoholkoncentrationen i 
gasfasen. Ydermere har vi brugt en betragtelig mængde tid på at verificere vores 
eksperimenterende model, så denne proces vil også blive grundigt beskrevet. 
 
Grundet uforudsete forhindringer i laboratoriet fik vi ikke gennemført alle kørsler og testet 
alle stoffer, vi havde sat os for. Derfor har vi koncentreret os om at beskrive metoden, 
hvormed vi har udført testene, også med henblik på, at andre kan gøre os det efter og teste 
andre remediers indvirkning på alkoholkoncentrationen i gasfasen. 
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Abstract 
 
Title: Designing a set-up - for defining the concentration of ethanol in the gaseous phase 
This project deals with the possibility of reproducing the function of an alcohol breath 
analyzer (a so-called “Breathalyzer”) in a laboratory by a designed experimental model. And 
thereby find out whether it is possible to change the concentration of alcohol in a gaseous 
phase or not. The focus is on giving a thorough introduction and descriptions of the theory of 
wave physics and selected chemical laws, in order to understand the chemical and physical 
processes taking place in the lab experiments. These experiments apply infrared (IR) 
spectroscopy to determine the alcohol concentration in a gaseous phase. Furthermore, a 
considerable amount of time has been spent on the verification of the experimental model, 
and this process will also be thoroughly described. 
 
Due to unexpected obstacles in the laboratory, some of the planned experiments were not 
carried out, and some substances were not tested. Therefore, we have focused on describing 
the test methods, which will enable others to complete these tests, and to test the effect of 
other external influences on the alcohol concentration in a gaseous phase. 
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Forord 
 
Denne rapport beskæftiger sig med spørgsmålet om, hvorvidt politiets alkometre er præcise 
og præventive nok eller om, der i virkeligheden er en fejlmargin, som ikke før er blevet 
belyst. For at undersøge dette er vi gået i laboratoriet, hvor vi har designet en eksperimentel 
model. Med denne kan det testes, hvorvidt der er hold i de rygter om muligheder for 
fejlmålinger af politiets alkometre, som man blandt har hørt om i Tv-programmet 
MythBusters (”MythBusters”, på internettet d. 24.05.07); med særlig vægt på kaffes 
indvirkning. Grundet uforudsete komplikationer i laboratoriet, som har medført langt færre 
måleresultater end forventet, har vi været nødsaget til at ændre vores fokus over på metoden 
til at teste forskellige stoffer og en gennemgang af denne. 
 
Vi har været særligt taknemmelige for den hjælp og assistance, vores vejleder Ulf Rørbæk 
Pedersen (ph.d. studerende) har leveret. Det har været en stor hjælp både i laboratoriet, men 
også når vi har diskuteret teorierne igennem og tilpasset projektet til projektbindingen. Vi 
værdsætter også Eva Marie Karlsen (Ansat som Tek/Tap ved RUC) og Bjarke Knud Vilster 
Hansen (ph.d. studerende ved RUC) for henholdsvis at stille et laboratorium til rådighed samt 
kyndig vejledning. 
 
Arbejdsformen har dels været litteraturstudier og dels praktisk arbejde i laboratorium. Nogle 
af de problemer, som vi er stødt på, har været besværet arbejde i laboratoriet grundet 
forskellige uheld, og omfanget af nogle af de forskellige eksperimenter, der er blevet udført, 
samt manglende samarbejde fra politiets side. Det er dog forståeligt, at politiet ikke udleverer 
informationer til, hvem der kunne være tilfældige personer, da vores kontakt til dem kun har 
foregået over mail og telefon. Grunden til, vi ikke har opsøgt dem nærmere, er vores ønske 
om først at finde eventuelle midler, som kan give fejlmålinger, før vi kaster os ud i 
eksperimenter med politiets alkometre. Dette begrundes ved, at vi på den måde ikke spilder 
hverken vores eller andres tid, eller er til gene.  
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Semesterbinding 
”Modeller, teorier og eksperimenter i naturvidenskab; Formålet med projektet i andet 
semester er, at de studerende gennem arbejdet med et repræsentativt eksempel får erfaring 
med grundvidenskabelige problemstillinger indenfor naturvidenskaberne” 
 
Overstående semesterbinding er overholdt ved det eksperimenterende arbejde i laboratoriet og 
den efterfølgende behandling af indsamlede data. Rapporten indeholder et sammenspil 
mellem model, teori og eksperimenter. Teorien blev brugt til forståelsen af det 
eksperimentelle arbejde, hvilket muliggjorde vores designede model. 
 
Målgruppe 
Vores projekt er tilegnet naturvidenskabelige universitetsstuderende med interesse for kemi 
og fysik. 
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1 Indledning 
 
Spirituskørsel er i nutidens samfund et velkendt fænomen. Trods massive forbudskampagner 
fra Rådet for større Færdselssikkerhed bliver spirituskørslen stadig ofte praktiseret, hvilket 
hvert år resulterer i, at over hundrede mennesker dræbes, samt at over firehundrede bliver 
hårdt kvæstet. Ideen om at forene trafik og alkohol er især udbredt hos unge på 18-30 år 
(”Rådet for større færdselssikkerhed”, internettet den 13.05.07). Netop i denne aldersgruppe 
er der en tendens til, at promillekørslen internt ´accepteres´, så længe politiets stikprøver ikke 
afslører disse, hvilket i højeste grad er en trussel mod trafiksikkerheden for alle (se bilag D for 
antal dømte for promillekørsel i 2005). Disse oplysninger vakte vores interesse for, hvorvidt 
det var muligt at påvirke politiets alkometre med forskellige remedier, og vi satte os for at 
undersøge dette i laboratoriet. Vi ville gøre dette med henblik på at give eventuelt fundne 
fejlkilder til politiet og derved en mulighed for at øge trafiksikkerheden ved forbedring af 
produktet.  
 
Vores projekt beskæftiger sig med muligheden for at gengive et alkometer ved en designet 
eksperimentel opstilling i laboratoriet og undersøge, hvorvidt det er muligt at påvirke 
alkoholkoncentrationen i gasfasen. Vi benytter os af infrarød spektroskopi til at måle de 
mulige udsving, og disse målingsresultater bearbejder vi derefter i MATLAB1, hvor vi laver 
de tilhørende figurer. Vi har valgt at afprøve kaffe som mulig kilde til fejlmålinger og give en 
gennemgang af, hvordan man kan teste andre stoffer, samt at give en grundig beskrivelse af 
de fysiske og kemiske processer, som vi benytter os af. Vi beskæftiger os meget med 
verificeringen af vores designede opstilling, som vi bruger til at udføre eksperimenterne, da 
dette er essentielt for betydningen af de resultater, vi får.  
 
1.1 Projektafgrænsning 
I projektets optaktsfase var der en stor forhåbning om, at vi kunne nå at undersøge en stribevis 
af forskellige rygter, der efter sigende skulle have den fælles egenskab at kunne påvirke 
alkoholkoncentrationen. Ved design af den eksperimentelle opstilling viste det sig dog ikke at 
være muligt at konstruere en opstilling, hvor alle rygterne kunne undersøges, derfor udvalgte 
vi cigaretrøg, kaffe, tomatskræl og aktivt kul, som alle var undersøgbare i vores opstilling. 
                                                 
1
 Matematikprogram 
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Grundet uforudsete eksperimentelle komplikationer og begrænset tid måtte vi afgrænse 
projektet yderligere til kun at omfatte kaffes indvirkning på alkoholkoncentrationen i 
gasfasen.        
 
1.2 Problemformulering 
Kan en opstilling designes således at ethanolkoncentrationen i gasfasen kan bestemmes? Og 
kan man påvirke ethanolkoncentrationen ved hjælp af kaffe? 
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2 Hypotese 
 
I dette projekt har vi valgt at undersøge en meget konkretiseret hypotese, for på den måde at 
mindske det interdente2 gyldighedsområde i det henseende at øge dens falsificerbarhed og 
derved dens mulige sandhedsværdi. Hypotesen, der ønskes undersøgt, er følgende:  
 
”Ved hjælp af kaffe kan alkoholkoncentrationen i gasfasen påvirkes.”  
 
Denne hypotese vil blive undersøgt empirisk3 i laboratoriet. Herved vil vi støde på det 
velkendte induktionsproblem, som har afgørende betydning for gyldigheden af vores 
hypotese. Hvis vi ved gentagende forsøg erfarer, at kaffe ikke kan påvirke 
alkoholkoncentrationen i gasfasen, kan vores hypotese ikke direkte bekræftes. De gentagende 
udfald kan så højest sandsynliggøre, at kaffe ikke har nogen påvirkning på 
alkoholkoncentrationen. Det induktive problem opstår, hvis man ved et eksperiment påviser, 
at det pågældende stof har en indvirkning. I dette tilfælde må hypotesen modificeres 
passende, så de empiriske resultater stemmer overens med den nye hypotese. Det samme 
gælder for den omvendte situation; at et stof tilsyneladende har en indvirkning på 
alkoholkoncentrationen, men hvis forsøget helt hypotetisk gentages uendelig mange gange er 
der ingen sikkerhed om resultatets udfald (A. Næss, J. Galtung, 2007). 
 
Om hvorvidt hypotesen skal verificeres eller falsificeres, kan kun bestemmes ved en 
eksperimentel undersøgelse af hypotesen, hvilket skal ske via vores opstillede model 
nedenfor. 
 
                                                 
2
 Hypotesens udspændingsfelt 
3
 Ved hjælp af egne måleresultater 
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3 Model 
 
Formålet med en model er at kunne repræsentere en del af den uhåndgribelige virkelighed, så 
man ved rationelt valg af parametre kan få opstillet et forenklet billede af et problemområde. 
Ved en sådan udvælgelse af elementer foretager man samtidig fravalg af andre elementer for 
at gøre modellen så håndterlig som muligt. Det vil sige, at få elementer giver mest 
overskuelighed. Der er således ikke taget højde for de faktorer, som eksempelvis spytmiljøet 
måtte bidrage med i form af enzymer og andre kemiske substanser, alkoholkoncentrationen 
ved måling, rumfanget af mundhulen i forhold til gascellens samt slimhindens løbende 
optagelse af alkoholen. Modsat den eksperimentelle opstilling, hvor der fra starten absorberes 
en bestemt mængde alkohol, vil slimhinden i munden løbende fortsætte optagelsen af alkohol 
og transportere dette til blodet, så længe ligevægten opretholdes ved transport af alkoholen fra 
blodet videre til nedbrydning i leveren (J. Butler, R. Lewis, 2005). 
 
nedbrudt52blod52mundhule52 OHHCOHHCOHHC ↔↔  
Ligning 1 – Ligningen viser ligevægten mellem ethanol i mundhulen,  
ethanol i blodet og ethanol i leveren. 
 
Denne forskel vil give et større informationstab end ved brug af flere elementer, men ved 
idealisering af modellen vil størrelsen af denne faktor være minimal, og modellen vil 
forekomme overkommelig. En sådan model har netop til hensigt at gengive den ´virkelige 
verden´ som en ´bearbejdet virkelighed´, da udvælgelsen kræver nøje indfangelse, 
omdannelse og bortkastelse af parametre (K. Hermann & M. Niss, 1982). 
 
Til opstilling af en model tilpasset vores projekt kræves det, at vi ud fra det eksperimentelle 
arbejde, vi har erfaret, kan udarbejde en model, som beskriver alkoholkoncentrationen. Ud fra 
det ethanolmættede spektrum (se Figur 55 på Bilag A) kan vi ved hjælp af MATLAB beregne 
koncentrationen af ethanol på et hvilket som helst andet spektrum med tilpassede akser. Dette 
sker ved sammenligning af integralet under en udvalgt ethanoltop på begge spektre, da disse 
integraler er proportionale med koncentrationen.  
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ethanolethanoltop ionKoncentratIntegrale ∝  
Ligning 2 – Integralet under en ethanoltop er proportionelt med koncentrationen 
 
Så en sammenligning af disse værdier angiver forskellen i de to spektres 
ethanolkoncentration. Ved at finde denne differens, kan vi se om, et eksperimentelt indgreb 
kan ændre koncentrationen af ethanol i forhold til det ethanolmættede spektrum.  
 
Denne model er tiltænkt på den vis, at vi søger om, det er muligt ved en eksperimentel 
opstilling i et laboratorium at påvirke ethanolkoncentrationen. For at bedømme om der har 
fundet en ændring sted, har vi vores ethanolmættede spektrum til at sammenligne værdierne 
med. Netop dette er en betydningsfuld hypotese i forhold til vores problemstilling.   
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4 Metode 
 
Med dette projekt er der taget et kritisk udgangspunkt over for målesikkerheden ved politiets 
alkometre. Projektet har til formål at konstruere en model af et alkometer på en sådan måde, 
at det er muligt at afprøve nogle af de remedier, der efter sigende rygtes at skulle kunne ændre 
alkoholkoncentrationen i gasfasen, da dette ville kunne medføre en fejlmåling hos politiets 
alkometer. På grund af komplikationer i laboratoriet har vi ikke haft mulighed for at afprøve 
alle rygterne, så vi har derfor valgt at afprøve kaffes indvirkning på alkoholkoncentrationen i 
gasfasen ved hjælp af den eksperimentelle opstilling. 
 
For at opnå en forståelse af processen, der forløber igennem vores eksperimentelle opstilling, 
vil der i teoriafsnittet være en gennemgang af blandt andet Henrys lov, Lambert Beers lov 
samt en grundig gennemgang af spektrometerets funktion med især henblik på Fourier 
Transform Infrarød Spektroskopi, som vi har anvendt. Den eksperimentelle opstilling vil blive 
beskrevet og skitseret i fremgangsmådeafsnittet, og en senere redegørelse af computerens 
output-spektre vil ske i analysen, hvor vi har taget MATLAB i brug for at kunne fremvise de 
tilhørende figurer.    
 
Når der opereres med empiriske data, er det vigtigt at kunne sætte de fundne resultater i en 
større sammenhæng. Derfor er der sideløbende med det eksperimentelle arbejde også lagt 
vægt på den refleksive videnskabelige metodelære, hvor der især arbejdes med 
hypotesebegrebet i forhold til netop vores problemformulering (se afsnit 2).     
 
Problemformuleringen, der har til formål at finde svar på, om det er muligt at opstille en 
model af et alkometer i laboratoriet og undersøge kaffes indvirkning på 
alkoholkoncentrationen i gasfasen, vil blive besvaret gennem vores eksperimentelle 
erfaringer, som vil lægge til grund for vores analyseafsnit af forsøgsresultaterne.  
 
Hovedvægten af opgaven er baseret på den viden og de resultater, vi erfarer i laboratoriet, 
men dette vil blive understøttet af litteraturstudier, bestående af fysik- og kemibøger anvendt 
på universitetsniveau. Enkelte informationer er hentet via en database på internettet, disse vil 
selvfølgelig være at finde i litteraturlisten. 
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4.1 Læsevejledning 
For at gøre rapporten så overskuelig og forståelig som muligt har vi benyttet os af forskellige 
værktøjer i teksten. Et af disse værktøjer er kildereferencer, som bliver angivet ved hjælp af 
en parentes med forfatter, årstal og titel på. De står i parentes efter en sætning eller et afsnit og 
henviser til den kilde i litteraturlisten, hvor oplysningerne baseres ud fra. Et andet værktøj, vi 
benytter os af, er fodnoter, som knytter uddybende kommentarer til forskellige elementer i 
rapporten, disse er også at finde i den forfattede ordliste. Ydermere kan denne ordliste 
separeres fra rapporten og derved læses uden, at man skal sidde og bladre tilbage, dette vil 
også være med til at lette forståelsen og øge læsevenligheden.  
 
I de følgende afsnit vil de relevante kemiske og fysiske teorier blive gennemgået, og det i den 
rækkefølge, som vi finder passende for forståelsen af vores projekt, og de processer, som der 
er blevet arbejdet med. Relevansen i forhold til vores projekt vil blive beskrevet i hvert afsnit. 
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5 Teori 
 
5.1 Harmoniske svingninger 
Man kan både relatere teorien om harmoniske svingninger til vibrationer i bindinger mellem 
atomer såvel som til teorien om infrarødt lys. Det sidste vil ikke blive belyst yderligere her, da 
der senere i teorien foreligger et afsnit om infrarødt lys (se afsnit 5.3). I dette projekt forklares 
teorien om harmoniske svingninger af flere årsager. Afsnittet er især tænkt som en optakt 
næste afsnit, hvor der vil blive taget udgangspunkt i denne teori. Desuden bliver der forklaret 
en del begreber, som også vil blive brugt senere i rapporten.   
  
Det antages, at den konstante vibration i bindingen mellem to atomer er en harmonisk 
svingning. En harmonisk svingning er en bevægelse, som følger figuren på Figur 1. Figuren 
viser en x(t)-kurve og viser positionen x af en partikel (i vores tilfælde et atom) svarende til 
tiden t. Positionen x er defineret på 2. aksen som afstanden til ligevægtspositionen (x=0), og 
tiden t er defineret på 1. aksen. 
 
 
Figur 1 - En figur over positionen som funktion af tiden ved en harmonisk svingning. På figuren er 
amplituden A og perioden T markeret. 
 
I forbindelse med harmoniske svingninger er der en del begreber, som man bør have 
kendskab til. Disse vil blive gennemgået i dette afsnit, som tager udgangspunkt i litteraturen 
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(Halliday, Resnick, Walker, 2005). Frekvensen f af en harmonisk svingning er antallet af 
svingninger per sekund og gives i enheden hertz (sekunder-1). Det er frekvensen af 
svingningerne i bindingerne i et molekyle, som afgør hvor meget lys, der bliver absorberet i 
IR-spektrometeret (se afsnit 5). Frekvensen er relateret til et andet begreb, som kaldes 
perioden. Perioden T er den tid, det tager at udføre en hel svingning. Det kan også beskrives 
som den tid, det tager partiklen at bevæge sig 2pi radianer ud af kurven, som det ses på Figur 
1. 
 
fT
1
=  
Ligning 3 – Definition på periodens relation til frekvensen. 
 
Bevægelsesligningen for en harmonisk svingning, som ses herunder, bringer nogle flere 
begreber i spil. Disse begreber kræver yderligere forklaring. 
 
)cos()( φω +⋅= tAtx  
Ligning 4 - Bevægelsesligningen for en harmonisk svingning. 
 
I Ligning 4 er A den maksimale afstand partiklen kan nå fra ligevægtspositionen (x=0), og 
kaldes for amplituden. Betragter man bevægelsesligningen, vil man bemærke, at )cos( φω +⋅ t  
altid vil resultere i en værdi mellem –1 og 1. Det betyder, at x(t) altid vil ligge mellem –A og 
A. ω (omega) kaldes vinkelfrekvensen og angiver, hvor mange radianer partiklen svinger i 
sekundet. Vinkelfrekvensen er relateret til frekvensen: 
 
ffTT ⋅=⇒=∧= piω
pi
ω 212  
Ligning 5 – Ud fra definitionen på vinkelfrekvensen og definitionen på perioden fås en ligning for 
vinkelfrekvensens relation til frekvensen.  
 
φ (phi) kaldes fasekonstanten og angiver forskydningen af figuren. På Figur 1 i dette afsnit er 
0=φ , da positionen Atx =)(  til 0=t . Hvis positionen af partiklen i 0=t  har en anden 
værdi end –A eller A, vil 0≠φ . Det betyder, at figuren vil være forskudt på 1. aksen i forhold 
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til figuren på Figur 1. Denne forskydning kaldes altså en faseforskydning. På Figur 2 ses en 
bevægelsesligning magen til den fra Figur 1. Eneste forskel er, at denne bevægelsesligning 
også indeholder faseforskydning.  
 
Amplituden ( A ) Vinkelfrekvensen (ω ) Fasekonstanten (φ ) 
1 1 pi  
Tabel 1 – Tabellen viser værdierne af de enkelte konstanter i Ligning 6. 
 
)cos()( pi+= ttx  
Ligning 6 - Et eksempel på en faseforskudt bevægelsesligning, som illustreres på Figur 2. 
 
 
 
Figur 2 – Figuren afspejler Ligning 6. Faseforskydningen ses på 1. aksen. 
 
Som det kan ses er figuren magen til Figur 1, den er blot forskudt med pi ud af 1. aksen. Ved 
at differentiere bevægelsesligningen i forhold til tiden får man en ligning for partiklens 
hastighed: 
)sin()( φωω +⋅⋅⋅−= tAtv  
Ligning 7 - Hastighedsligningen for en harmonisk svingning. 
 
Ved at differentiere hastighedsligningen i forhold til tiden får man en ligning for partiklens 
acceleration: 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                11
)cos()( 2 φωω +⋅⋅⋅−= tAta  
Ligning 8 - Accelerationsligningen for en harmonisk svingning. 
 
Hvis man sammenligner Ligning 8 med Ligning 4 ses det, at a(t) kan skrives på en mere 
overskuelig måde: 
 
)()( 2 txta ⋅−= ω  
Ligning 9 - En omskrivning af accelerationsligningen. 
 
Bevægelsesligningen og accelerationsligningen vil blive brugt i næste afsnit, når vi opstiller 
en klassisk model for en kemisk binding. 
 
5.2 Klassisk model for kemisk binding 
I dette afsnit forklares teorien om, hvordan man kan regne klassisk på vibrationer i kemiske 
bindinger. Dette er relevant for projektet, da de spektre, vi får ud af vores eksperimenter, 
netop viser vibrationer i bindinger udtrykt som absorbans. Dette vil blive beskrevet yderligere 
senere i rapporten (se afsnit 5.3.2). Teorien i dette afsnit vil især blive brugt til at ræsonnere 
over, hvor på vores spektre forskellige bindinger vil vise sig og hvorfor (se afsnit 5.3.3). I 
denne rapport drejer det sig om et ethanol-molekyle, som består af flere atomer, der alle 
vibrerer i både ”stræk”- og ”bøj”-retningerne. Dette kræver ret komplicerede beregninger, og 
vi vil derfor starte med at se på en kemisk binding mellem bare to atomer. Til sidst i afsnittet 
vil der blive beskrevet en fremgangsmåde, som man kan følge, hvis man ønsker at regne 
klassisk på et helt ethanol-molekyle. 
 
5.2.1 Binding mellem to atomer 
Vi begynder med vibrationen i ”stræk”-retningen. Frekvensen af vibrationerne i bindingen 
mellem to atomer i et molekyle afgøres af massen af atomerne og bindingens styrke. Dette 
kan relateres til Hookes lov, der inden for klassisk mekanik bruges til at illustrere kraften i en 
fjeder. Hookes lov er en model, som tager udgangspunkt i teorien bag Newtons 2. lov, som 
siger, hvis et legeme påvirkes med en kraft F, resulterer det i, at legemet vil bevæge sig med 
en acceleration a, der bliver modvirket af legemets masse m (Halliday, Resnick, Walker, 
2005). 
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amF ⋅=  
Ligning 10 – Definitionen på Newtons 2. lov (teori). 
 
Hookes lov siger, at en fjederkraft vil forsøge at trække eller skubbe en partikel til 
ligevægtspositionen.  Kraftkonstanten k er et udtryk for, hvor stærk fjederen/bindingen er, og 
x er forskydningen i forhold til ligevægtspositionen. 
 
kxF −=  
Ligning 11 - Hookes lov (model). 
 
Hvis man kombinerer4 Newtons 2. lov og Hookes lov, får man en almindelig homogen 
differentialligning af 2. orden5: 
 
kxxmkxma −=⇔−= &&  
Ligning 12 – Newtons 2. lov sættes lig med Hookes lov (kombination af teori og model). 
 
I Ligning 12 er x&&  stedet differentieret to gange i forhold til tiden. Prikkerne er en notation, 
som bruges ofte i fysikkens verden og betyder, at variablen med prikkerne over er 
differentieret i forhold til tiden det samme antal gange, som antallet af prikker.  
 
Den fuldstændige løsning til denne differentialligning er: 
 
)cos( φω +⋅= tAx  
Ligning 13 - Løsning på differentialligningen. 
 
I sidste afsnit så vi en ligning for positionen i forhold til tiden af en harmonisk bevægelse 
(Ligning 4). Hvis man sammenligner Ligning 4 fra sidste afsnit med Ligning 13, vil man se, 
at de er identiske. 
                                                 
4
 Sætter dem lig hinanden 
5
 En 2.grads homogen differentialligning ser sådan her ud. I vores tilfælde eksisterer leddet med a dog ikke.  
xb
dt
dx
a
dt
xd
xF ⋅++= 2
2
)(  
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For at kontrollere løsningen kan man substituere accelerationen a i Newtons 2. lov (Ligning 
10) med accelerationsligningen a(t) (Ligning 8), som blev fundet i det foregående afsnit. Da 
a(t) jo er x(t) differentieret to gange, skal man få noget, der ligner Hookes lov. 
 
kxFxmF −=⇔⋅−= )( 2ω  
Ligning 14 - Hookes lov som resultat af substitution i Newtons 2. lov. 
 
Det viser, at k kan udtrykkes som: 
 
2ω⋅= mk  
Ligning 15 - Kraftkonstantens relation til masse og vinkelfrekvens. 
 
I ligningen er k kraftkonstanten, der beskriver, hvor stærk bindingen er. Atomets masse er 
udtrykt ved m, og vinkelfrekvensen er udtrykt ved ω. Hookes lov beskriver i vores tilfælde 
den kraft, som bindingen mellem to atomer trækker eller skubber med, når et atom er en 
afstand x fra sin hvileposition.   
 
Vinkelfrekvensen er som nævnt i starten af afsnittet relateret til kraftkonstanten og atomets 
masse: 
 
m
k
=ω  
Ligning 16 – Med udgangspunkt i Ligning 15 isoleres vinkelfrekvensen.  
 
Hvis man substituerer frekvensen f i ligningen for T (Ligning 5) fra forrige afsnit med den 
ovenstående ligning (Ligning 16), får man et nyt udtryk for perioden: 
 
m
kT pi2=  
Ligning 17 - Omskrivning af perioden. 
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Hvis man skal regne på vibrationer i ”bøj”-retningen, vil bevægelsesligningen kun se lidt 
anderledes ud. Situationen er næsten den samme som i ”stræk”-retningen bortset fra, at det nu 
er en vinkel i stedet for en afstand. 
 
θ⋅−= kF  
Ligning 18 - Hookes lov brugt på en ”bøj”-vibration. 
 
I ligningen er θ vinklen i forhold til ligevægtspositionen: 
 
 
Figur 3 - Illustration af vinklen i en ”bøj”-vibration. 
 
De samme beregninger og egenskaber, som vi har vist for en ”stræk”-vibration, er gældende 
for denne type vibration.  
 
5.2.2 Alle bindinger i et ethanolmolekyle 
Hvis man ønsker at regne klassisk på et helt ethanol-molekyle, kræver det ret indviklede 
beregninger. Det er en stor analytisk opgave, og det har desværre ikke været muligt for os at 
løse den på grund af tidsmangel. Men vi vil her beskrive fremgangsmåden, så interesserede 
selv kan arbejde videre med det. Man starter med at opsætte differentialligninger for 
bevægelsen for hvert enkelt af de N = 9 atomer (Se afsnit 5.4).  
 
Figur 4 - Opbygningen af et ethanol-molekyle. 
 
Hvert atom kan bevæge sig i alle rumretninger (x, y og z), derfor bliver det 3·N = 27 ligninger. 
Nu kan man godt beregne massemidtpunktsbevægelsen (translation) separat (tre ligninger) og 
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rotationen af hele molekylet (yderligere tre ligninger). Så bliver der 3·N – 6 = 21 ligninger 
tilbage. Disse ligninger danner et koblet, lineært, homogent, almindeligt 
differentialligningssystem af 2. orden med 21 variable. Det betyder, at der findes 21 
egenbevægelser (egensvingninger) i systemet. Systemet kan løses ved hjælp af lineær 
algebra6, og egensvingningerne kan findes ved diagonalisering7. Man kan også hente 
yderligere inspiration til fremgangsmåden i litteraturen (Ira N. Levine, 2002). 
 
5.3 Infrarødt lys (Elektromagnetisk stråling) 
I dette afsnit vil der blive beskrevet, hvad infrarødt lys er. Dette er relevant for projektet, da 
der benyttes infrarødt lys i alle vores eksperimenter. Ud over at give læseren forståelse af 
hvad infrarødt lys er, tjener afsnittet også flere andre formål, som vil blive beskrevet i starten 
af hvert delafsnit.  
 
Elektromagnetisk stråling dækker over både synligt og usynligt lys samt radiobølger. 
Strålingen klassificeres ud fra dens bølgelængde, og IR-lys ligger cirka mellem 2,5 og 25 
mikrometer (ca. 4000-400 cm-1, som er det bølgeinterval, vi anvender). Inden for klassisk 
mekanik ser man lys som bølger, der breder sig, som for eksempel ringe i vandet. Inden for 
kvantemekanik ser man lys som en strøm af partikler, der bevæger sig i en ret linje (Halliday, 
Resnick, Walker, 2005). I de kommende delafsnit vil lys blive beskrevet fra begge 
synsvinkler. Der vil dog ikke være tale om en dybdegående beskrivelse, da dette ikke er 
relevant for projektet. Der vil altså kun blive kradset lidt i overfladen for at opfylde formålet 
med afsnittet. Afsnittet vil blive sluttet af med en beskrivelse af relevansen i forbindelse med 
projektet.  
 
5.3.1 Klassisk synsvinkel 
Dette delafsnit er primært med i rapporten for at give et indblik i det klassiske syn på 
elektromagnetisk stråling. Et andet formål med afsnittet er at beskrive begrebet intensitet, som 
vil blive brugt senere i rapporten (se afsnit 7). Set fra en klassisk synsvinkel kan 
elektromagnetisk stråling8 afbildes som en bølge, der breder sig med lysets hastighed. Denne 
                                                 
6
 Har formålet af levere en teori for løsningsforhold ved lineære ligningssystemer. Altså beskæftigelse med 
lineære funktioner på universitetsniveau. 
7
 Et begreb i lineær algebra. 
8
 Elektromagnetisk stråling omfatter alt lys, synligt som usynligt og derfor også IR-lys. 
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bølge har både et elektrisk felt og et magnetisk felt, som demonstreret på Figur 5 svinger 
vinkelret på hinanden. Svingningerne kan relateres til teorien om harmoniske svingninger (se 
afsnit 5.1).  
 
 
Figur 5 – Illustration af hvordan magnetfeltet og det elektriske felt.  
svinger i elektromagnetisk stråling. 
 
Der findes dybdegående litteratur om elektromagnetisk stråling (her iblandt Maxwells 
ligninger). Vi vil dog ikke beskrive teorien om elektromagnetisk stråling til mindste detalje, 
da det ikke er relevant. Det mest relevante i forbindelse med dette projekt er definitionen på 
intensitet (Halliday, Resnick, Walker, 2005). Intensiteten er et udtryk for den gennemsnitlige 
energi per tid, lysbølgen transporterer per areal. Dette kan skrives mere simpelt: 
 
gennemsnit
areal
tid
energi


















=I  
Ligning 19 – Enhederne på intensitet ud fra definitionen (Halliday, Resnick, Walker, 2005). 
 
I Ligning 19 er I intensiteten. I dette projekt bliver intensiteten især brugt i forbindelse med 
forklaring af baggrundsscanninger i resultaterne (se afsnit 7.2). 
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5.3.2 Moderne synsvinkel 
Dette delafsnit er primært med i rapporten for at give et indblik i det moderne syn på 
elektromagnetisk stråling. Et andet formål med afsnittet er at beskrive begreberne bølgetal og 
absorbans, som vil blive brugt senere i rapporten (se afsnit 5.3.3 og 7). Desuden vil 
delafsnittet blive sluttet af med at vise, at bølgetallet er proportionalt med fotonenergien. 
Dette vil blive brugt senere i rapporten til at ræsonnere over, hvor på vores spektre forskellige 
toppe vil vise sig og hvorfor (se afsnit 5.3.3). Den moderne synsvinkel (kvantemekanikken) 
siger, at al elektromagnetisk stråling består af en strøm af partikler, som bevæger sig med 
lysets hastighed. Disse partikler kaldes fotoner og bevæger sig i en ret linje.  
 
Hver enkelt foton har en fotonenergi Efoton, som er givet ved følgende: 
 
fhE foton ⋅=  
Ligning 20 - Definition på fotonenergi. 
 
Hvor f er frekvensen af bølgen givet i hertz (sek-1), og h er Plancks konstant. 
 
sekeV10136,4 15 ⋅⋅= −h  
Ligning 21 - Plancks konstant. 
 
fh ⋅  er den mindst mulige energi, en lysbølge kan have. Fotonenergien i en lysbølge kan kun 
have værdier, hvor den mindst mulige fotonenergi er multipliceret med antallet af fotoner.  
 
fhE foton ⋅⋅= α  
Ligning 22 - Mulige størrelser på fotonenergien i en lysbølge. 
 
Hvor 0>α  er antallet af fotoner i lysbølgen. 
 
Det er denne fotonenergi, der kan blive absorberet af vibrationer, som lysbølgen passerer på 
sin vej. Vores spektrometersoftware viser absorbansen op ad y-aksen. Altså hvor stor en del af 
den samlede udsendte fotonenergi, som bliver absorberet under kørslen. Når en foton bliver 
absorberet, overføres fotonenergien til vibrationen. Det modsatte er imidlertid også muligt. 
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Altså at en foton kan opstå ved, at der bliver overført energi fra en vibration til en foton. Det 
sker for eksempel i lamper. Dette vil ikke blive belyst nærmere, da det ikke er relevant for 
denne rapport. 
 
Bølgelængden af den elektromagnetiske stråling er givet ved: 
 
fotonE
h
c ⋅=λ  
Ligning 23 - Definition på bølgelængden. 
 
Eller da 
h
EffhE fotonfoton =⇒⋅=  
Ligning 24 – Med udgangspunkt i Ligning 20 fås en ligning for frekvensen. 
 
Kan bølgelængden angives f
c
=λ  
Ligning 25 - Omskrivning af definitionen fra Ligning 23. 
    
Hvor c er lysets hastighed givet i meter per sekund.  
 
sek
m1000,3 8⋅=c  
Ligning 26 - Definitionen på lysets hastighed.  
 
Enheden på bølgelængden bliver så meter, og kan herefter regnes om til antal bølger per 
centimeter (cm-1), som er den enhed, vores spektrometersoftware bruger til output på x-aksen. 
Denne enhed kaldes for bølgetallet v~ . 
 
Omregningen fra centimeter til antal bølger per cm kan gøres på følgende måde: 
 
λ
1
~
=v  
Ligning 27 - Omregning af enheder. 
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λ  skal i formlen angives i centimeter (cm), så bølgetallet netop får enheden cm-1. Vi ønsker 
at vise, at bølgetallet er proportionalt med fotonenergien. Derfor vil vi nu gerne have en 
ligning for fotonenergien udtrykt ved bølgelængden. Dette får vi ved at omskrive Ligning 25 
og substituere resultatet i Ligning 20. 
 
λ
cf =  
Ligning 28 - Omskrivning af Ligning 25.  
 
λ
chE foton
⋅
=  
Ligning 29 - Omskrivning af Ligning 20 ved substitution af f fra Ligning 28. 
 
Det ses nu, at bølgetallet er proportionalt med fotonenergien, da tælleren i begge ligninger 
(Ligning 27 og Ligning 29) er konstant. 
 
fotonEv ∝~  
Ligning 30 - Bølgetallet er proportionalt med fotonenergien. 
 
Det vil sige, at en lysbølge med høj fotonenergi vil vise sig ved højere bølgetal end en 
lysbølge med mindre fotonenergi. 
 
5.3.3 Relevans i forhold til vores spektre 
I dette afsnit vil relevansen af den foregående teori i forhold til vores forsøgsresultater blive 
beskrevet. Til alle vores eksperimenter har vi benyttet et infrarødt (IR) spektrometer, som vil 
blive beskrevet senere i rapporten (se afsnit 5.8). Når vi bruger IR-spektrometeret til at scanne 
vores gascelle, som indeholder ethanol i gasform, fremkommer der en figur som den, der er 
illustreret på Figur 6. 
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Figur 6 - Eksempel på et af vores ethanolspektre. 
 
Figuren viser hvor meget lys, der er blevet absorberet ved et givet bølgetal. Toppene på 
figuren er et udtryk for vibrationerne mellem de forskellige atomer i vores ethanol-molekyle 
samt CO2 og H2O.  
 
De forskellige bindinger, og hvor på figurerne, man kan se deres vibrationer, kan ses ud fra 
denne tabel.  
 
Ethanol: Bindinger Absorptionsområde (cm-1) Kommentar 
O – H 3650 – 3400 
Strækvibration i alkohol 
forbindelser. Ses på spektrum 
som bredt stærkt udslag. 
C – H 3000 – 2800 
Strækvibration i alkan9 
forbindelser. Ses som middel 
til stærkt udslag. 
C – H 1470 – 1370 
Bøjvibration i alkan. Svagt til 
middel udslag. 
C – O 1255 – 1000 Strækvibration i alkohol 
                                                 
9
 Organisk kemiforbindelse. 
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forbindelser. Ses som stærkt 
udslag. 
H2O: 4000 – 3500  Fin-struktur. 
 1900 – 1300  Fin-struktur. 
 500 – 400 Fin-struktur. 
CO2: 3700 – 3500  Svagt udslag. 
 2400 – 2250  Stærkt udslag. 
 750 – 600 Middel udslag. 
Tabel 2 - Tabellen viser, hvilke bølgelængder de forskellige bindinger kan ses på (Marye Anne Fox, 
James K. Whitesell, 2004). 
 
Den første binding er en binding mellem et oxygen-atom og et hydrogen-atom. Den anden og 
tredje binding er henholdsvis stræk- og bøjvibrationerne mellem et kulstof-atom og et 
hydrogen-atom. Den sidste ethanol-binding er en binding mellem et kulstof-atom og et 
oxygen-atom. Som det ses på tabellen, passer det fint med de steder, hvor vores spektrum på 
Figur 6 har sine toppe. 
 
Derudover kan man på spektret se flere toppe. Disse indikerer tilstedeværelsen af H2O og CO2 
(”Nist10.gov”, internettet d. 20.04.07), som begge findes i luften omkring os. Da de ikke er 
symmetriske som fx N2-molekylet, giver deres vibrationer udslag på spekret. Toppen længst 
til venstre bestemmes til at være H2O-vibration, hvor den ved siden af må stamme fra CO2.  
 
Man kan forklare, hvorfor de enkelte toppe ligger, hvor de gør ud fra sidste afsnit (se afsnit 
5.2), hvor vi gennemgår en model for en kemisk binding. En stærk kemisk binding vil vise sig 
på vores spektrum ved et højt bølgetal i forhold til en binding, som er lidt svagere. På samme 
måde vil et atom med en høj masse resultere i, at bindingen bliver vist ved et lavt bølgetal i 
forhold til et atom med lavere masse. Strækvibrationer viser sig generelt på et højere bølgetal 
end bøjvibrationer. Hvis en vibration får tilført energi, vil den vise sig på et større bølgetal.  
 
                                                 
10
 National Institute of Standards and Technology, chemistry webbook. 
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Med henvisning til Tabel 2 ses det, at C-O bindingen findes ved et lavt bølgetal. Dette 
skyldes, at disse to atomer har en stor masse til sammen på 
mol
g01,28 . Så sammenlignet med 
O-H bindingen med massen 
mol
g01,17 , ses C-O altså ved et betydeligt lavere bølgetal. Ved 
de to C-H bindinger, som angiver både stræk- og bøjvibrationerne, ligger strækvibrationen 
ved et højere bølgetal end bøjvibrationen. 
 
Da der er en konstant vibration mellem to atomer, som strækker og komprimerer bindingens 
længde, kan man se bindingen mellem to atomer som en fjeder. Fjederens styrke afhænger af 
hvilke atomer, som er bundet sammen. Derfor kan man ved hjælp af klassisk mekanik regne 
på vibrationerne (se afsnit 5.2).  
 
Dette kan relateres til Hookes lov (Ligning 11), som siger, at en fjederkraft vil forsøge at 
trække eller skubbe en partikel til ligevægtspositionen. Kraftkonstanten afhænger af massen 
for legemet og frekvensen, så hvis massen bliver større, og frekvensen er konstant, vil det 
give en forøget kraftkonstant. Der kan også ske det, at massen er konstant, og frekvensen i 
stedet bliver forøget. Når dette er tilfældet, så bliver kraftkonstanten også forøget. En større 
kraftkonstant medvirker, at der skal en større kraft til at holde bindingen mellem atomerne på 
ligevægtspositionen. 
 
Hvis kraftkonstanten derimod er konstant, og man varierer på massen og frekvensen, så den 
ene forøges, vil den anden på grund af den konstante kraftkonstant blive mindre. Størrelsen af 
bølgetallet vil følge frekvensen. Det vil sige, jo højere frekvens jo højere bølgetal, og jo lavere 
frekvens jo lavere bølgetal. 
 
5.4 Vibrationer i bindinger i polyatomiske molekyler 
Efter toppene på et IR-spektrum nu er blevet identificeret, gives der et nærmere indblik i, 
hvordan et molekyle kan bevæge sig. Dette vil forklare, hvordan de forskellige bevægelser 
foregår, og dette vil blive ridset op specifikt for et ethanol-molekyle, for at give en forståelse 
af, hvad man egentlig ser på et spektrum. 
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Bindingerne mellem atomerne i et molekyle vibrerer. Der findes forskellige former for 
bevægelser, som er translation (bevægelse), rotation (drejer rundt) og vibration (individuelt 
per enkelt binding).   
 
Translation angives ud fra midten af atomet i forhold til tre koordinater x, y og z.  
 
Figur 7 – Illustrerer henholdsvis et lineært og et ikke-lineært molekyle. 
 
Rotationen i et lineært molekyle (Figur 7 V1) vises ved hjælp af to vinkler mellem hvert atom, 
da molekylet ligger plant, så at sige to-dimensionelt. Ved et molekyle, som ikke er lineært 
(Figur 7 V2), skal man bruge tre vinkler for at give rotationen imellem atomerne. Der er i et 
sådan molekyle en så at sige ’dybde’, så atomerne dermed sidder i forskellige niveauer i 
forhold til planen, hvilket giver en tre-dimensionel tilstand mellem atomerne, så det er 
nødvendigt med tre vinkler til hvert atom. Disse henholdsvis fem (x,y og z, og to vinkler) og 
seks (x,y og z, og tre vinkler) specifikke bevægelser kan beregnes separat, derfor er de ikke 
interessante for dette afsnit, da det er vibrationerne, man ser på et IR-spektrum. Det vil sige, at 
de samlede vibrationer i et lineært molekyle er, 3·N – 3 – 2 = 3·N – 5, hvor N er antallet af 
atomer. Og et molekyle, som ikke er lineært, 3·N – 3 – 3 = 3·N – 6. Dette viser altså på, hvor 
mange måder et molekyle kan vibrere på. 
 
Det forventes, at hvert atom i et molekyle vibrerer ved samme frekvens omkring hver kerne. 
Dog sker det, at forskellige kerner har forskellige amplituder. Ovenstående ligninger angiver 
altså, hvor mange normale tilstande et molekyle kan vibrere på. For eksempel for et molekyle 
bestående af to atomer 3·2 – 5 = 1. Altså kun en normal måde, som foregår langs bindingen. 
Er det ene atom større end det andet, vil de have forskellige amplituder, og vibrationen ved 
det tungeste atom vil være mindst. Frekvensen for hvert atom afhænger af dets masse, 
geometrien af molekylet og deres kraftkonstanter (Ira N. Levine, 2002). 
V1 
  V2 
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Vibrationer i et molekyle kan karakteriseres som stræk- og bøjvibrationer. For et lineært 
molekyle bestående af tre atomer (3·3 – 5 = 4 normale vibrationsmåder) sker der både 
symmetrisk og asymmetrisk strækbøjninger.  
 
 
Figur 8 – Illustration af de fire normale vibrationsmåder for et molekyle med tre atomer. 
 
Symmetrisk er, når de to atomer i enderne ´trækker´ i hver sin ende af molekylet (Figur 8 V1), 
hvor ved asymmetrisk er der også bevægelse i det midterste atom (Figur 8 V2). Derudover er 
der bøjvibrationerne, som foregår ved, at midteratomet ´trækker´ fx op i planen, så de to andre 
forskydes ned i planen (Figur 8 V3A). Dette kan også drejes 90O om molekylets akse, så det 
samme fænomen gælder ind og ud af planen (Figur 8 V3B). Som beregnet altså fire 
vibrationsvariationer (Ira N. Levine, 2002). 
 
Dette gælder også for et ethanol-molekyle C2H6O: 3·9 – 6 = 21. Der findes altså 21 
vibrationsmåder for ethanol (se også afsnit 5.2.2), som foregår efter ovennævnte eksempler 
både imellem hvert atom, per akse og bindinger. Et lille molekyle som N2 består af to 
nitrogen-atomer, altså to ens atomer, som er forbundet ved en binding. Da atomerne er ens, vil 
deres amplituder også være ens. Dette resulterer i det, man kalder et symmetrisk molekyle, og 
dets vibrationer er ikke mulige at se på et IR-spektrum. Man kan også sige, at der er neutral 
elektronegativitet mellem atomerne, da de har samme ladning. Når man ser på ethanol-
molekylet, består det af ni atomer, hvoraf nogle af dem er ens. Man kan dog ikke på samme 
vis som ved N2-molekylet her se symmetri, det vil sige, at vi forventer, der vil være 21 
vibrationsmåder for ethanol. Dog er det ikke alle disse, der er mulige at se på et IR-spektrum. 
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Figur 9 – Illustration af stræk- og bøjvibrationer. 
 
Som nævnt ser man på et IR-spektrum stræk- og bøjvibrationer. Der er dog også en mulighed 
for, at hele molekylet kan rotere. Dette giver ikke separate toppe, men vil kunne ses på 
spektrummet som finstrukturer. 
 
5.5 Henrys lov og Raoults lov 
Da molekylets bevægelser nu er blevet gennemgået, vil der blive set på, hvad det egentlig er, 
som der sker ved selve eksperimentet. Vi udnytter her det proportionale forhold, som findes 
mellem ethanol på væskeform og i gasfasen i skylleflasken. 
 
Henrys lov og Raoults lov bliver i lærebøger givet i en form for sammenhæng. Dette skyldes, 
at de til en vis grad siger det samme. De adskilles dog ved deres gyldighedsområder. Henrys 
lov er gældende, når komponenterne betragtes som opløste stoffer, hvor Raoults lov bruges 
med opløsningsmidler som komponenter (”Department of Biotechnology”, internettet d. 
13.05.07). 
 
Til forståelse af reaktionerne, som sker i den praktiske eksperimentelle opstilling, er Henrys 
lov relevant i det omfang, at den siger, opløsningen af en gas i en væske er proportional med 
partialtrykket11 af gassen over opløsningen (Chang, Raymond, 2006) Det vil ved en formel 
være udtrykt ved: 
 
Pkc ⋅=  
Ligning 31 – Henrys lov. 
 
                                                 
11
 Partialtryk svarer til et deltryk for en luftart ud af flere i en luftblanding. Det vil altså sige det tryk, som 
luftarten ville udgøre, hvis den alene angav trykket. 
Strækvibration 
Bøjvibration 
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Her er c  molarkoncentrationen af den opløste gas, og c har enheden mol per liter (
L
mol ). P 
angiver det partielle tryk af en gas over opløsningen i atmosfære (atm). Konstanten k er givet 
for enhver gas, og den er kun afhængig af temperaturen. Sammenhængende med c og P får k 
enheden 
atmL
mol
⋅
. Ud fra formlen kan det ses, at hvis en sådan opløsning af en gas i en væske 
sker ved et gastryk på 1 atm, så vil c være lig med k. 
 
Henrys lov lægger op til forståelsen af den form for ligevægt, som angives ved forholdet 
mellem gasmolekyler opløst i væsken og gasmolekyler i luften over opløsningen. Mængden 
af opløste molekyler i væskefasen kommer an på hvor mange molekyler, der går gennem 
væskeoverfladen, og dermed bliver fanget. Derimod vil mængden af molekyler, som forlader 
væskefasen til gasfasen være proportionel med de opløste molekyler. Et indgreb ved at forøge 
trykket i et sådan ellers ligevægtssystem vil først vise sig i en øget koncentration af opløst gas 
i væsken, da det øgede pres i luften vil sende flere molekyler mod væskeoverfladen. Dog vil 
der igen ved dette øgede lufttryk indstille sig en ligevægt, som vil resultere i en højere 
koncentration. Jævnfør Ligning 31 vil et forøget gastryk påvirke koncentrationen i 
væskefasen til en højere værdi (Chang, Raymond, 2006). 
 
Foruden Henrys lov om forholdet mellem koncentration i gas og væske findes Raoults lov, 
som forbinder damptryk for et opløst stof og damptryk for en opløsning af selv samme stof. 
Dette lyder i følge Raoults lov, partialtrykket af et opløseligt stof over en opløsning, p1, er 
givet ved damptrykket af det rene stof, p1o, gange molbrøken12 for stoffet i opløsningen, x1 
(Chang, Raymond, 2006) .  
 
Udtrykt i mere overskuelig formel: 
 
0
111 pxp ⋅=  
Ligning 32 – Raoults lov. 
 
                                                 
12
 Molbrøken er den andel af en blandings stofmængde, et stof udgør af blandingen. Summen af molbrøkerne i en 
blanding med fx tre komponenter er x(A) + x(B) + x(C) = 1. (”Biosite - Molbrøk”, internettet d. 13.05.07) 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                27
Hvor p1 angiver partialtrykket for opløsningen, x1 er molbrøken for det opløste stof, og p1o er 
damptrykket for det rene stof. Da molbrøken altid har en lavere værdi end 1 (x1 < 1), gives det 
ud fra formlen, at p1 vil være mindre end p1o. Nærmere beskrevet giver Raoults lov altså 
sammenhængen mellem et stofs og det opløste stofs damptryk, hvilket afhænger af 
koncentrationen af det opløste stof i opløsningen. 
 
5.6 Ideel gasblanding med forskellige komponenter 
Efter en beskrivelse af, hvad der sker i selve eksperimentet, tager vi brug af resultaterne derfra 
til videre behandling. Her bruger vi, at integralet under en spektrum-top er proportional med 
koncentrationen, og derfor er det relevant at udlede proportionalitetskonstanten. 
 
For at kunne behandle vores resultater korrekt senere hen, starter vi med at antage, at vi ved 
eksperimenterne i laboratoriet har at gøre med en idealgas. En af flere egenskaber for en 
idealgas er, at den følger idealgasloven: 
 
TRnVp ⋅⋅=⋅  
Ligning 33 – Idealgasloven (S. H. Andersen, C. Holmboe, I. Kaufmann, H. Parbo, 2004). 
 
Hvor p er tryk, V er volumen, n er stofmængden (antal mol gas), T er temperaturen, og R er 
gaskonstanten, som er en værdi uafhængig af de fire variable. Det totale tryk p er summen af 
trykkene for alle tilstedeværende gasser. Det vil sige, at det totale tryk er lig med summen af 
partieltrykkene: 
 
xpppp +++= ...21  
Ligning 34 – Ligning, der viser, at værdien af det totale tryk udgøres af summen af partieltrykkene (S. 
H. Andersen, C. Holmboe, I. Kaufmann, H. Parbo, 2004). 
 
Den samme egenskab er gældende for den totale stofmængde: 
 
xnnnn +++= ...21  
Ligning 35 - Ligning, der viser, at værdien af den totale stofmængde udgøres af summen af antal mol 
per komponent (S. H. Andersen, C. Holmboe, I. Kaufmann, H. Parbo, 2004). 
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Da vi har antaget, at vi arbejder med en idealgas, og vi ønsker at omregne det partielle 
damptryk til koncentrationen, skal vi først kende proportionalitetskonstanten. Denne kan vi 
finde ved at skrive idealgasloven lidt om, så den hedder: 
 
TRnVp ⋅⋅=⋅ 11  
Ligning 36 – Ligning til beregning af proportionalitetskonstant. 
 
Dette kan vi gøre, fordi vi har antaget, at vi har at gøre med en idealgas. Herefter isoleres p1, 
og definitionen af koncentration benyttes (
V
n
c = ).10 
 
cpTRcp
V
TRn
p ⋅=⇒⋅⋅=⇒
⋅⋅
= α11
1
1  
Ligning 37 – Udledning af proportionalitetskonstanten. 
 
Proportionalitetskonstanten er altså produktet af gaskonstanten og temperaturen i kelvin 
( TR ⋅=α ). Under behandlingerne af resultaterne er det vigtigt, at gaskonstanten er angivet i 
en enhed, så det passer med den endelige ønskede enhed på resultatet. Dette vil vi ikke 
komme nærmere ind på her, da det partielle damptryk er nok til vores formål. Men hvis man 
ønsker at beregne koncentrationen af ethanol i gascellen ud fra det partielle damptryk, kan 
man gøre dette ved at multiplicere det partielle damptryk med proportionalitetskonstanten. 
 
5.7 Spektrometri 
I de udførte eksperimenter aflæses resultaterne af forløbet ved hjælp af et spektrometer. For at 
forstå hvorfor et sådant anvendes, er det vigtigt at kende og forstå processen, der foregår og 
dermed have kendskab til teorien bag det anvendte apparat. Følgende afsnits formål er således 
at indvie læseren i processen og mekanismerne bag de processer og strukturer, der ligger til 
grund for spektrometrets virkemåde.  
 
En opløsning indeholder kemiske forbindelser i form af molekyler eller ioner, som absorberer 
lys ved bestemte bølgelængder. Dette udnyttes ved spektrometri, hvor der måles, hvor meget 
lys ved en bestemt bølgelængde, der kan passere igennem en opløsning i forhold til en 
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referenceopløsning. Ved spektrometrien gennemlyses opløsningen af monokromatisk lys, det 
vil sige lys af en ganske bestemt bølgelængde. Størrelsen, der måles, kaldes absorbansen. Den 
angives med A og har ingen enhed. Absorbansen ved en bestemt bølgelængde afhænger af 
bølgelængden af det gennemsendte lys, lysvejen (l i cm), koncentrationen af stoffet (c angivet 
i M eller mM) og en konstant ελ, som kaldes den molare absorptionskoefficient 
(ekstinktionskoefficienten, angives som regel M-1 · cm-1). Sammenhængen kaldes Lambert-
Beers lov:   
 
clA ⋅⋅= λε  
Ligning 38 – Lambert-Beers lov. 
 
Absorptionskurven har et karakteristisk forløb for det pågældende stof. Særligt interessant at 
vide er, for hvilken bølgelængde den største absorption findes. En absorptionskurve kan 
optegnes ved hjælp af målte absorbanser ved gennemlysning med lys af forskellige 
bølgelængder. Ethvert stof vil resultere i en ganske bestemt kurve bestemt af stoffets 
opbygning; en absorptionskurve er derfor lige så unik som et fingeraftryk. Netop denne 
karakteristik gør, at man for ethvert stof kan afgøre, ved hvilken lysbølgelængde stoffet 
absorberer lyset.  
 
Ved man således, hvilket lys alkohol absorberer, kan alkoholkoncentrationen i en prøve 
bestemmes ved at måle, hvor meget af det aktuelle lys (lys af en given bølgelængde), der 
absorberes. Jo mere, der absorberes, jo mere alkohol er der i opløsningen eller i vores 
gascelle, hvis man relaterer det til eksperimenterne. Lambert-Beers lov angiver, hvordan 
absorbansen afhænger af den totale mængde af det absorberede stof. Så hvis absorbansen 
plottes mod koncentrationen af stoffet, vil man få en ret linie. Altså er absorbansen 
proportional med koncentrationen (”Sheffield Hallam University”, internettet d. 13.05.07). 
Denne egenskab medfører, at integralet under en top på et spektrum også vil være 
proportional med koncentrationen. Dette er gældende i kraft af definitionen på et integral. Når 
man beregner integralet under en afgrænset del af en figur, svarer det til at dele figuren i 
intervallet op i uendeligt små lodrette skiver og lægge alle værdierne sammen. Da integralet 
bare er en sum af en masse absorptionsværdier, vil integralet under en top også være 
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proportionalt med koncentrationen. Denne egenskab vil blive benyttet i bearbejdelsen af vores 
resultater. 
 
I spektrometeret sendes monokromatisk lys gennem en kuvette, som indeholder en opløsning 
af et givent stof. En fotocelle måler hvor meget lys af en bestemt bølgelængde 
(monokromatisk lys), der passerer gennem opløsningen. 
 
 
Figur 10 - Illustrerer opstillingen af det spektrometriske udstyr. Lyskilden udsender et jævnt lys. 
Monokromatoren afbøjer lys af anden bølgelængde end den ønskede, således at det ikke sendes 
gennem opløsningen. Det resterende lys af den ønskede bølgelængde sendes gennem opløsningen, 
hvorefter en fotocelle registrerer mængden af absorberet lys. Dernæst forstærkes signalet og resultatet 
måles. 
 
I
IA 0log=  
Ligning 39 – Ligning for beregning af absorbans. 
 
Absorbansen regnes ud ved at tage logaritmen af forholdet mellem intensiteten af lyset 
gennem henholdsvis referenceopløsningen og stofopløsningen. Herved tages højde for 
faktorer i begge opløsninger, der eventuelt kunne tænkes at påvirke udfaldet. Uinteressante 
størrelser, der måtte bidrage til absorbansen, tages der herved højde for ved at se 
referenceopløsningens absorbans, frem for blot at anvende intensiteten af det afsendte lys. 
 
 
Figur 11 - Illustrerer intensiteten efter gennemlysning af henholdsvis referenceopløsningen og 
stofopløsningen, der absorberer væsentligt mere lys end referenceopløsningen. 
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5.8 Fourier Transform infrarød spektroskopi 
I dette afsnit beskrives det, hvordan et Fourier spektrometer fungerer samt en gennemgang af 
funktionen for et interferometer. Beskrivelsen af et Fourier Transform infrarød (FT IR) 
spektrometers funktion skal tydeliggøre spektrenes informationsbetydning for fastlæggelsen 
af alkoholkoncentrationen i gasfasen. Overordnet består Fourier Transform infrarød 
spektroskopi af et interferometer, som udgør selve spektrometrien (forklares nærmere 
nedenfor), mens transformationen fra intensitet som funktion af tiden til intensitet som 
funktion af frekvensen foregår via den forbundne computer, og denne matematiske operation 
kaldes Fourier transformationen. Da transformationen forudsætter en række komplicerede 
udregninger, har vi ikke ønsket at redegøre for denne, og anvender derfor metoden uden 
kritisk at gennemgå dette. 
 
Vores anvendte FT IR-spektrometer er en ny og langt mere tidsbesparende metode end det 
generelle spredende IR spektroskopi13, da man på en og samme gang kan optage adskillige 
spektre af samme stof, hvilket gør, at beregningen af absorbansen præciseres. Spektrometeret 
anvender en lyskilde, der udsender lys i hele det infrarøde spektrum14, hvorved intensiteten 
som funktion af tiden kan måles. Ved at køre lyset gennem Michelsons interferometer og 
undergå Fourier transformationen kan dette dog omregnes til intensitet af frekvensen, hvilket 
for især kemikere er mere brugbart.   
 
Fourier Transform infrarød spektroskopi fungerer således, at en infrarød lysstråle fokuseres 
ved hjælp af spejle, så dens lys netop rammer strålesplitteren, som via dens delvise 
transparenthed har den egenskab, at halvdelen af lyset reflekteres (b) (se Figur 12), mens den 
anden halvdel (c) transmitteres gennem fladen. Herefter rammer de to stråler to identiske 
spejle, hvor det ene spejl er fastsat, mens det andet er bevægeligt, hvilket bevirker, at den 
afstand, strålerne tilbageligger, udelukkende afhænger af det bevægelige spejls placering. 
Dette kaldes et Michelson interferogram. Et Michelsons interferometer fungerer ved, at en 
monokromatisk stråle passerer en strålesplitter, hvor strålen herefter deles i to. Den ene af 
strålerne rammer et bevægeligt spejl, mens den anden rammer et fast spejl. Strålerne (d og e) 
reflekteres så tilbage af de to spejle og sendes igen mod strålesplitteren, hvoraf noget af de to 
stråler interfererer og fortsætter mod den ønskede undersøgte prøve.  
                                                 
13
 Det generelle IR-spektrometer er en langsommere metode, idet der kun måles på én frekvens ad gangen. 
14
 Elektromagnetisk lys med en længere bølgelængde end synligt lys. 
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Figur 12 - Interferometerets funktion: Lyskilden udsender en lysstråle (a), som efter passering af 
strålesplitteren opdeles i to (b og c), hvor den ene går mod et fast spejl, mens den anden går mod et 
bevægeligt spejl. Begge stråler reflekteres af deres respektive spejle (d og e), og når strålerne igen 
passerer strålesplitteren, interfererer de, og en samlet stråle (f) bestående af de lidt af to stråler 
fortsætter mod prøven, hvoraf noget af strålen absorberes i prøven. Det lys, der er tilbage (g), måler 
detektoren, og den tilkoblede computer kan nu udforme et spektrum ud fra dette. 
 
Når lysstrålen passerer prøven, vil en del af strålen absorberes, mens det resterende lys vil 
fortsætte mod detektoren. Her måles den samlede intensitet af lysstrålen, der har passeret hele 
spektrometeret, og data opfanges af computeren. Det umiddelbare resultat, der måles, er lysets 
intensitet, som afhænger af det bevægelige spejls position, som igen afhænger af tiden.  Det er 
dog ikke særligt nyttigt at kende intensiteten afhængigt af det bevægelige spejls position – 
altså intensiteten som funktion af tiden, og derfor er det ønskeligt at transformere dette til 
intensiteten som funktion af bølgelængden (Ira N. Levine, 2002). Som før nævnt følger der 
ikke en redegørelse for Fourier transformationen. 
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6 Fremgangsmåde 
 
En hovedsagelig betingelse for, at problemformuleringen kan besvares, er, at vi får opsat en 
eksperimentel opstilling, hvorved vi efterligner et alkometer, som gør det muligt at undersøge 
alkoholkoncentrationen i gasfasen. Efter nøje overvejelser har vi fundet ud af, at den mest 
succesrige metode for at måle alkoholkoncentrationen i gasfasen er ved at ”skylle” vores 
eksperimentel opstilling i gennem med nitrogen (N2), i det henseende at dels at få 
alkoholmolekyler og kaffe op i gasfasen og dels for at kunne opsamle gassen i gascellen. 
Herefter placeres gascellen i FT IR spektrometeret, hvor efter gassens absorbansspektrum 
frembringes. Ved hjælpaf MATLAB bestemmes integralerne under ethanoltoppene, hvorved 
ethanolkoncentrationen kan bestemmes, da det vides, at integralerne under ethanoltoppene er 
proportionelt med alkoholkoncentrationen (jf. Henrys lov afsnit 5.5). 
 
Til denne eksperimentelle opstilling er følgende apparaturer nødvendige: 
 
- Gastryk (N2) 
- Gummislanger 
- Skylleflaske 
- Gascelle 
- Fourier IR Spektrometer 
 
Inden forsøget kan igangsættes skal spektrometeret opvarmes i ca. 30 min og derefter 
allignes15. Dette vil sige finindstilles således, at lysstrålen rammer det korrekte sted (med 
hensyn til spejle og gascellen), og dermed giver de mest pålidelige målinger. Også en 
baggrundsscanning på almindelig luft, altså uden nogen gascelle i apparaturet er nødvendig at 
foretage, da der fra dag til dag kan ske en ændring i luftfugtigheden og luftsammensætningen. 
Dette kan f.eks. skyldes ændring af antal af mennesker i forsøgsrummet, vejrforhold med 
mere. En sådan baggrundsscanning måles inden forsøget påbegyndes, og grundet de nævnte 
forhold er dette også en god ide at gøre ind imellem forsøgene, men på grund af tidsmangel 
har vi undladt denne, og noterer dette som en mulig fejlkilde. Præciseringen af Fourier 
                                                 
15
 Nulstilles 
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Infrarød spektrometeret og baggrundsscanningerne med tilhørende spektre beskrives nærmere 
i resultat- og analyseafsnittet (se afsnit 7). 
  
6.1 Fremgangsmetode til standardopstilling 
 
 
Figur 13 – Tegning af standardopstilling: N2 skylles igennem skylleflasken med ethanol, hvorefter 
ethanolen kommer i gasfasen og ledes ind i gascellen. 
 
Med gummislanger forbindes gastrykket, en glaskolbe og gascellen således, at gassen først 
føres gennem glaskolben, hvor den nøje afmålte kendte alkohol er placeret, hvorefter gassen 
ledes hen i gascellen. Begge gascellens ventiler skal være åbnet for at modvirke overtryk i 
cellen. Nu åbnes der for gastrykket, og den eksperimentelle opstilling skylles igennem. 
Gastrykket skal varieres manuelt, og denne variation vil have stor bestemmelse for hvor 
meget alkohol, der kommer i gasfasen. Efter en fast afsat tidsenhed (se hver enkelt forsøg i 
resultater, afsnit 7) slukkes gastrykket, og ventilen lukkes. Ventilen, som indleder alkoholen, 
lukkes først, og herefter lukkes ventilen med den undslippende gas – igen for at undgå 
overtryk i cellen. Herefter indsættes gascellen i Fourier spektrometeret, og via den tilsluttede 
computer med det nødvendige software frembringes et spektrum tilpasset alkoholens 
absorptionsprofil. 
 
N2 
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6.2 Fremgangsmetode til verificering af eksperimentel opstilling 
Denne opstilling er nødvendig for at verificere målemetoden ud fra computerens spektre. En 
endelig verifikation af målemetoden sker ved at lade 1 mL ethanol fordampe i gascellen, så vi 
med sikkerhed kan fastslå, at cellen er fyldt med fordampet alkohol, og at ligevægten har 
indstillet sig (se nærmere udregninger i afsnit 7). Denne gascelles spektrum afspejler 
alkoholkoncentrationen efter indstilling af ligevægt, og dette spektrum skal bruges dels til en 
sammenligning med Nist.gov, som er en database med blandt andet spektre over den 
maksimale alkoholkoncentration, og til dels en sammenligning med vores egne forgangne 
kørslers alkoholspektre med forskellige gastryk til forskellige tider for på den måde at afgøre 
om standard opstillingen er brugbar for videre undersøgelser omkring ændring af 
alkoholkoncentrationen i gasfasen. Dette vurderes på baggrund af en sammenligning af 
integralværdierne.     
 
6.3 Fremgangsmetode for kaffes indvirkning på alkoholkoncentrationen 
 
 
Figur 14 – Tegning af hypoteseopstilling: N2 skylles igennem skylleflasken til højre, hvorved ethanol 
kommer i gasfasen. Ethanolgassen ledes så hen mod skylleflasken til venstre og skylles igennem 
kaffen. Gascellen opsamler så gassen, der kommer ud fra den anden skylleflaske. 
 
Når kaffes indvirkning på alkoholkoncentrationen i gasfasen skal undersøges, tilkobles der en 
ekstra glaskolbe standardopstillingen. Gassen bliver så ledt i gennem en kendt alkohol, hvor 
den herefter passerer en glaskolbe, hvori kaffen er anbragt. Herefter bliver gassen opsamlet i 
N2 
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gascellen. Gascellen placeres efterfølgende i FT IR spektrometeret, og den tilkoblede 
computer fremkommer så med et spektrum af gascellens absorptionsprofil, som følgelig vil 
være forskellig fra de tidligere kørsler, hvor kun ethanol blev undersøgt. 
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7 Resultater og analyse 
 
7.1 MATLAB 
MATLAB (”Mathworks”, internettet d. 13.05.07) er et computerprogram, som kan udføre 
forskellige matematiske operationer. Det fungerer på den måde, at man skriver en række 
kommandoer i en script-fil (også kaldet en m-fil), som derefter køres og udfører de 
kommandoer, man har skrevet. Alle figurer og integralberegninger i denne rapport er 
udarbejdet ved hjælp af MATLAB. Til integralberegningerne har vi benyttet trapz-
funktionen16, som er en funktion, der beregner en tilnærmelse af integralet i et givet interval.  
Et par eksempler på de m-filer, vi har udarbejdet og benyttet til resultaterne i rapporten, kan 
findes i Bilag C. M-filerne er suppleret med kommentarer, så læseren kan forstå funktionen af 
de forskellige kommandoer.  
 
7.2 Scanning af baggrund 
På Figur 15 ses vores første baggrundsscanning af et tomt kammer. Når man har foretaget en 
baggrundsscanning, bliver værdierne fra scanningen trukket fra på alle efterfølgende 
scanninger af gascellen. Det er vigtigt at foretage nye baggrundsscanninger løbende, idet 
CO2-indholdet i luften på grund af vores tilstedeværelse ændres med tiden. En sådan ændring 
i luftens sammensætning medfører, at vores toppe stiger i forhold i de foregående scanninger, 
og dermed giver upræcise resultater. Vi har dog forsøgt at kompensere for dette ved at afpasse 
grundlinjen i MATLAB, inden vi har foretaget integralberegninger på et spektrum. 
                                                 
16
 Trapz står for Trapezoidal numerical integration (“MathWorks”, internettet d. 13.05.07) 
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Figur 15 – Baggrundsscanning med tomt kammer. 
 
En baggrundsscanning viser intensiteten op ad 2.-aksen og bølgetallet ud af 1. aksen. 
Intensiteten angives, som vi så i afsnit 5.3.1 Ligning 19, i gennemsnitlig energi per tid per 
areal. Det vil sige, at intensiteten angiver hvor meget energi, lysbølgen transporterer ved et 
givet bølgetal (se Ligning 27 afsnit 5.3.2 for sammenhæng mellem bølgelængde og bølgetal).  
 
Nitrogen (N2) Ilt (O2) Carbondioxid (CO2) Vand (H2O) 
78,08 % 20,95 % 0,034 % Variabelt 
Tabel 3 – Atmosfærens sammensætning (Andersen, Jespersgaard, 2005). 
 
I Tabel 3 ses atmosfærens sammensætning. Når vi kører en baggrundsscanning med et tomt 
kammer, vil det kun være stofferne i atmosfæren, som kan absorbere IR-lyset. IR-lyset bliver 
som før nævnt absorberet af stræk- og bøjvibrationer, hvilket betyder, at der på vores 
spektrum ikke kan ses symmetriske molekyler17, som f.eks. N2 og O2 (se afsnit 5.4). Da 
atmosfæren er sammensat af nitrogen, ilt, carbondioxid og vand, kan vi på vores 
baggrundsspektre, som det vi ser på Figur 15, kun observere carbondioxid og vand.  På 
spektret ses en finstruktur ved bølgetallene 1900-1300 cm-1 og 4000-3500 cm-1, som ud fra en 
database (”Nist.gov”, internettet den 20.04.07) kan bestemmes til at være H2O. Den store 
                                                 
17
 En neutral elektronegativitet mellem atomerne. 
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nedadgående top ved 2400-2300 cm-1 kan ved hjælp af samme database angives til CO2 (se 
afsnit 5.3.3). 
 
 
Figur 16 – Baggrundsscanning med tom gascelle skyllet med nitrogen. 
 
På Figur 16 ses en baggrundsscanning af en tom gascelle, som er skyllet med nitrogen. Nu er 
det ikke kun atmosfærens indhold, der kan absorbere IR-lyset, men også det materiale som 
gascellen er konstrueret af samt indholdet i gascellen. I dette tilfælde er der kun N2 i 
gascellen, så det er altså kun stofferne i atmosfæren og gascellens konstruktion, der kan 
absorbere lyset. Det materiale, som gascellen er konstrueret af, dækker for hele lysbølgen og 
vil derfor absorbere den samme procentdel af lyset for alle bølgelængder. Derfor vil man 
under sammenligning af Figur 15 og Figur 16 se, at figurerne er stort set ens bortset fra, at 
figuren på Figur 16 ligger ca. 20% lavere i intensitet end figuren på Figur 1518.  
 
7.3 Præcision af standardmetode 
På Figur 17 herunder kan vi ifølge teori afsnit 5.3.3 Tabel 2 se nogle toppe, som er 
karakteristiske for ethanol. Scanningen er kørt på en gascelle, som har fået skyllet N2 gennem 
en skylleflaske med 100 ml ethanol. Den top, der går under 0 er muligvis en fedtfinger på 
gascellen, som er blevet sat efter baggrundsscanningen. Fedtfingeren går igen på alle de 
figurer, der bruges i dette afsnit, så det har ingen betydning for resultaterne. Vi udfører 
                                                 
18
 Beregnet med simpel procentregning ud fra et fixpunkt på hver figur. 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                40
eksperimentet fire gange i træk, hvor vi varierer, hvor lang tid vi skyller igennem opstillingen, 
og hvor stor hastighed vi skyller N2 igennem opstillingen med. Dette gøres for at finde den 
mest effektive måde at udføre eksperimenterne på, hvis det skal lykkes at få størst mulig 
koncentration af ethanol i gascellen. Den fundne metode vil derefter blive standard i alle 
efterfølgende eksperimenter. 
 
 
Figur 17 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol. 
 
Figur 17: Denne scanning er lavet for at se om, vi overhovedet kan få et resultat, som ser 
fornuftigt ud. Altså for at se om, vores spektrum kommer til at ligne de ethanol-spektre, som 
man ser i kemilitteraturen (Fox, Whitesell, 2004). Som det ses på Figur 17 er det lykkedes 
meget godt. Alle de karakteristiske toppe for ethanol er til stede (Se afsnit 5.3.3: Tabel 2). Vi 
har skyllet N2 igennem den eksperimentelle opstilling i to minutter ved moderat hastighed. 
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Figur 18 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol. 
 
Figur 18: Denne scanning er lavet præcis som forrige scanning for at se om, de to spektre ville 
ligne hinanden. Toppene ligger dog på Figur 18 lidt over toppene på Figur 17. Det drejer sig 
om ca. 0,2 mere i absorbans. Dette kan skyldes, at det er meget svært (næsten umuligt) at 
regulere gennemskylningshastigheden med N2 sådan, at vi har præcis samme hastighed på 
begge eksperimenter. Justeringen af N2 foregår med en drejeknap uden markeringer. Det kan 
også skyldes, at CO2-niveauet i laboratoriet kan være steget en smule som følge af vores 
tilstedeværelse i lokalet.  
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Figur 19 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol i fem min ved lavere tryk. 
 
Figur 19: Denne scanning er lavet for at se om, der vil være forskel på absorbansen, når man 
lader den eksperimentelle opstilling stå og blive skyllet igennem med N2 i fem min. i forhold 
til to min. i de to forrige scanninger og ved lavere gennemskylningshastighed, end der blev 
brugt i de foregående eksperimenter. Det ses, at selv om vi skyller igennem med lavere 
hastighed, lykkedes det at få en højere koncentration af ethanol i gascellen. Det tog dog også 
lidt længere tid, men til gengæld vurderer vi, at det er en mere stabil løsning, som er nemmere 
at gentage. 
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Figur 20 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol i syv min ved endnu lavere tryk. 
 
Figur 20: Ved denne scanning lader vi N2 skylle igennem opstillingen i syv min. Altså lidt 
længere tid end ved sidste scanning, og N2 tilføres ved endnu lavere hastighed. Da de to 
figurer på henholdsvis Figur 19 og Figur 20 har næsten lige høje toppe, anser vi denne metode 
for at være tilstrækkelig til vores formål. Ved at sætte tiden yderligere op kunne man måske få 
en anelse højere toppe, men som det ses, var betydningen af to minutter ekstra næsten 
ingenting. 
 
Vi konkluderer ud fra disse fire eksperimenter, at alle efterfølgende eksperimenter bør udføres 
med stort set samme startbetingelser. Følgelig vil alle efterfølgende eksperimenter blive 
udført ved at skylle N2 igennem opstillingen i syv minutter ved lav hastighed. 
 
7.4 Verificering af den eksperimentelle opstilling 
Efter at have fastlagt standardmetoden til udførelsen af vores eksperimenter ønsker vi at 
kontrollere, om vores målemetode virker. Dette har vi tænkt os at gøre ved at fylde gascellen 
med ethanol i dampform. Rent praktisk er det planen at beregne hvor meget ethanol i 
væskeform, der skal til for at fylde gascellen helt med ethanoldamp. Vi tager så den 
beregnede mængde og lægger lidt oven i, så vi er sikre på, at gascellen bliver helt fyldt. 
Bagefter vil vi køre en scanning af gascellen. Det resulterende spektrum kan bruges til at 
beregne koncentrationen af ethanol i gascellen, og denne værdi kan så sammenlignes med 
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damptrykket af ethanol fra kemilitteraturen (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. 
Østergaard, 2005). Da vi ikke kræver at kende den nøjagtige mængde ethanol, der skal til at 
fylde gascellen, ses der bort fra, at den brugte ethanol-opløsning er 96% vol., og vi antager, at 
temperaturen i laboratoriet er 20oC. 
 
Vi har målt proportionerne af indersiden af vores gascelle til følgende: 
 
 
Figur 21 – En skitse af vores gascelle og dens mål. 
 
Vi antager, at gascellen er cylinderformet. Ud fra de målte størrelser finder vi volumen af 
cylinderen og regner om til liter. 
 
L1106,0m0001106,0cm6,110 332 ===⇒⋅⋅= VrhV pi  
Ligning 40 – Volumen af vores gascelle beregnes. 
 
Da vi ikke kræver en helt eksakt beregning, bruger vi idealgasligningen: 
 
TRnVp ⋅⋅=⋅  
Ligning 41 – Idealgasligningen (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. Østergaard, 2005) (teori). 
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Vi har beregnet V (volumen), vi kender R (gaskonstanten) og T (den absolutte temperatur), og 
vi har slået p (damptrykket af ethanol ved 20oC) op (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. 
Østergaard, 2005). 
 
mol000268,0=⇒
⋅
⋅
=⇒⋅⋅=⋅ n
TR
VP
nTRnVp  
Ligning 42 – n isoleres i idealgasligningen, og vi sætter de kendte størrelser ind. 
 
Volumen (V) Gaskonstanten (R) Temperaturen (T) Det partielle damptryk (p) 
0,1106L 
K*mol
J31,8  273 + 20 = 293K 59mbar = 5900Pa 
Tabel 4 – De kendte størrelser, som vi bruger i Ligning 42. 
 
Nu ved vi, hvor mange mol ethanol, der skal til for at fylde gascellen med ethanol på 
dampform, men vi vil gerne regne det om til milliliter. For at gøre dette skal vi først vide, 
hvor meget de 0,000268mol er i gram. For at regne mol om til gram skal vi kende 
molarmassen M af et ethanolmolekyle.  
Den kemiske formel for ethanol er OHC 62 : 
 
Figur 22 - Illustration af et ethanol-molekyle. 
 
Ved hjælp af grundstoffernes periodiske system (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. 
Østergaard, 2005) beregner vi M: 
 
mol
g07,4616008,1601,122 =+⋅+⋅=M  
Ligning 43 – Molarmassen af et ethanol-molekyle beregnes. 
 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                46
Nu kan vi regne stofmængden om til gram: 
 
g01235,0=⇒⋅= mMnm  
Ligning 44 – Stofmængden m beregnes i gram. 
Og dette regnes om til milliliter ved hjælp af densiteten (Ligning 46), som vi har slået op (E. 
S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. Østergaard, 2005). 
 
mL016,0=⇒℘= V
mV  
Ligning 45 – Volumen af stofmængden beregnes. 
 
mL
g7893,0=℘  
Ligning 46 – Densiteten af ethanol er slået op til denne værdi. 
 
Ved hjælp af en pipette fylder vi omkring en milliliter ethanol i gascellen. Den ene åbning 
lukkes, og den anden forbliver åben. Det er håbet, at der vil indstille sig en ligevægt, så 
ethanolen vil fylde gascellen med ethanoldamp. Dette håb baseres på teorien om Henrys lov 
(se afsnit 5.5). Vi overvejede at holde begge åbninger lukket, men vi blev enige om, at der 
nok ville danne sig et overtryk derinde, fordi luften ikke har noget sted at forsvinde hen. 
 
Efter et par dage vender vi tilbage til laboratoriet. Vi kan nu fortsætte med undersøgelserne 
for at finde ud af om, vores eksperimentelle opstilling egentlig kan bruges. Gascellen har 
ligget i nogle dage med ethanol i bunden. Herved er der indstillet en ligevægt af ethanol, som 
er gået i gasfasen. Det vil sige, vores koncentration af ethanol i gasfasen er mættet.  
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Figur 23 – Scanning af vores ethanolmættede gascelle. 
 
Figur 23: På figuren ses en figur, som ligger væsentlig højere end de figurer, vi har set i vores 
tidligere eksperimenter. Der er også opstået en ekstra top på figuren (omkring 800 cm-1), som 
vi ikke har set før. Denne top kan skyldes noget gult snask, som befinder sig i gascellen. 
Måske har der været et tyndt lag af et ukendt stof på indersiden af gascellen, som er blevet 
opløst af ethanolen. Toppen ligger uden for ethanoltoppene og vil derfor ikke have betydning 
for resultaterne. Integralet under en top vil være proportional med koncentrationen af ethanol i 
gascellen (se afsnit 5.3.3). Ifølge teorien er damptrykket i gasfasen proportional med 
koncentration af alkohol i væskefasen (se afsnit 5.5). På den måde kan integralerne nu 
beregnes og sammenlignes i de forskellige eksperimenter for at få koncentrationen af alkohol 
(se afsnit 5). Dette gøres ved at beregne integralet under en top på vores spektrum for den 
ethanolmættede gascelle. Dette integral vil svare til damptrykket af ethanol. Der kan derefter 
udføres simple beregninger for at få koncentrationen af ethanol i et hvilket som helst andet 
eksperiment ved at beregne integralet under den samme top på et andet spektrum. Denne 
disciplin vil blive praktiseret i de næste afsnit.  
 
7.5 Sammenligning med Nist eksperimenter 
Nu vil vi gerne sammenholde vores forsøg med en uafhængig kilde for at se om, vores 
spektrum for den ethanolmættede gascelle er magen til spektre fra lignende eksperimenter 
udført af andre. Vi har derfor hentet et par spektre for ethanol på Nist.gov (”Nist.gov”, 
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internettet den 20.04.07), som er en videnskabelig database. Vi kan så sammenligne integralet 
under en top på dette spektrum med integralet under en top på vores spektrum for den 
ethanolmættede gascelle for at se om, det ligner. Hvis det gør, så kan vi konkludere, at vores 
eksperimentelle opstilling kan bruges som en reference.  
 
Det er vigtigt at bemærke, at vejlængden, som der sendes IR-lys igennem, har en afgørende 
betydning for hvor meget lys, der bliver absorberet. Hvis vejlængden bliver fordoblet vil 
absorbansen blive dobbelt så stor, hvis altså det partielle tryk er det samme. Vejlængden i 
vores eksperimenter er 11,5 cm, og vejlængden i resultaterne fra Nist.gov er 5 cm i det første 
eksperiment og 10 cm i det andet eksperiment. Det partielle tryk har også en afgørende 
betydning. Dette kan ses ud fra omskrivningen af idealgasligningen (se Ligning 37 afsnit 5.6). 
Det ses, at hvis det partielle damptryk ændres, vil koncentrationen af ethanol i gascellen 
ændres. Jo højere koncentration af ethanol i gascellen, jo mere vil blive absorberet. For at 
kunne sammenligne det partielle damptryk af ethanol i henholdsvis vores og Nist 
eksperimenterne, har vi regnet værdierne om til enheden atmosfærer. Vi ved ud fra afsnit 7.4, 
at det partielle damptryk i vores eksperiment er 59 mbar. Det partielle damptryk af ethanol i 
Nist eksperiment 1 er opgivet til 30 mmHG, men desværre har det ikke været muligt at få det 
partielle damptryk af ethanol i Nist eksperiment 2.  
 
Det partielle damptryk af ethanol fra Nist eksperiment 1 regnes om til enheden atmosfærer 
ved hjælp af omregningen i Ligning 47. 
 
For at kunne regne de 30 mmHG om til atmosfærer, skal vi vide hvor mange mmHG, der går 
på 1 atm. Dette slår vi op til følgende (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. Østergaard, 
2005). 
 
atm1mmHG760 =  
 
Nu kan vi regne værdien om på følgende måde: 
 
atm039,0
mmHG760
atm1
mmHG30 =⋅  
Ligning 47  – Omregning af trykket i mmHg fra Nist eksperiment 1 til atmosfærer. 
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Det partielle damptryk af ethanol fra vores eksperiment regnes om til enheden atmosfærer på 
samme måde. Først skal vi dog vide hvor mange mbar, der går på 1 atm. Dette kræver endnu 
et par opslag (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. Østergaard, 2005). 
 
Pa5900mbar59 =  og atm1Pa101325 =  
 
Ud fra de opslåede værdier kan vi på samme måde som før beregne vores partielle damptryk 
af ethanol i atm. 
 
atm0580
pa101325
atm1pa5900 ,=⋅  
Ligning 48 - Omregning af trykket i Pa fra Nist eksperiment 1 til atmosfærer. 
 
De indsamlede og beregnede værdier samles i nedenstående tabel. 
 Vores eksperiment Nist eksperiment 1 Nist eksperiment 2 
Vejlængde 11,5 cm 5 cm 10 cm 
Partielt damptryk 0,058 atm 0,039 atm Ukendt 
Tabel 5 – En tabel over udførelsesbetingelserne for de enkelte eksperimenter. 
 
Da de fra Nist.gov hentede datafiler (”Nist.gov”, internettet den 20.04.07) bruger andre 
enheder på akserne, end vi gør, har vi måttet foretage omregninger, før figurerne blev 
udarbejdet. I datafilen fra Nist eksperiment 1 er værdierne på 1. aksen i samme enhed som 
vores eksperiment, men værdierne på 2. aksen er givet som transmittance. Dette vil vi gerne 
regne om til absorbans for at lette sammenligningen. Desuden er der i datafilen fra Nist 
eksperiment 2 ud over transmittance på 2. aksen også givet en anden enhed på 1. aksen. 
Denne enhed er µm (mikrometer) og skal omregnes til cm-1. På Ligning 49 ses den brugte 
ligning til omregningen fra transmittance til absorbans. I ligningen er A absorbansen, og T er 
transmittance. 
 
)(log10 TA −=  
Ligning 49 – Omregning fra transmittance til absorbans. 
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På Ligning 50 ses den brugte ligning til omregning fra mikrometer til cm-1. 
 
µm
10
cm
4
1
=
−
 
Ligning 50 – Omregning fra mikrometer til bølgetallet. 
 
Efter at have regnet datafilerne fra Nist om til samme enheder, som vi benytter i vores 
eksperimenter, udarbejdes et spektrum for hver fil. Begge Nist spektre udsættes derefter for 
en nøje vurdering af grundlinjen, som justeres til at ligge på 0. Dette gøres for at sikre, at vi 
kun får integralværdier for selve toppene uden noget ekstra som følge af en for høj grundlinje. 
Når man beregner integraler i MATLAB, skal intervallet defineres som indexværdier. På 
figuren herunder ses absorbansen op ad 2. aksen, og indexværdierne ud af 1. aksen. Det er 
denne figur, vi har defineret vores integrationsintervaller ud fra.  
 
 
Figur 24 – Index for alle vores eksperimenter. 
 
Ovenstående figur viser index for vores eksperimenter. Desværre er intervallerne i vores 
eksperimenter forskellige fra intervallerne i henholdsvis 1. og 2. eksperiment fra Nist.gov, da 
deres instrumenter har målt i andre enheder, end vores har. Vi har derfor været nødt til at 
definere intervallerne under samme toppe på begge indexfigurer for de to eksperimenter. 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                51
 
 
Figur 25 – Index for Nist eksperiment 1. 
 
 
Figur 26 – Index for Nist eksperiment 2. 
 
Det er vigtigt at bemærke, at indexfigurernes eneste formål i denne rapport er at angive de 
intervaller, der skal foretages integralberegninger på i de pågældende eksperimenter. Man kan 
ikke konkludere noget ud fra figurerne. Det rigtige spektrum for vores eksperiment med 
markering af hvilke toppe vi har beregnet integraler under ses på Figur 27.  
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Figur 27 – Spektrum for vores eksperiment med markering af de integrerede intervaller. 
 
Tabel 6 – Tabel over integraler i vores eksperiment med den ethanolmættede gascelle. 
 
På Tabel 6 ses en oversigt over, hvilke intervaller vi har valgt at integrere under og de 
tilhørende integraler for vores eksperiment med den ethanolmættede gascelle. Denne tabel er 
totalt ubrugelig, hvis man har den alene. Derfor laver vi tilsvarende tabeller for de to Nist 
eksperimenter.  
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 210.38 
Top 2 900-1400 2600-3100 179.07 
Top 3 250-400 3600-3750 22.24 
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Figur 28 - Spektrum for Nist eksperiment 1 med markering af de integrerede intervaller. 
 
Tabel 7 – Tabel over integraler i Nist eksperiment 1. 
 
Ud fra Tabel 7 ses det, at integralværdierne for Nist eksperiment 1 mindre end 
integralværdierne for vores eksperiment. Dette giver mening, da der i Nist eksperiment 1 er 
brugt en vejlængde, der er ca. halvt så lang, som den der er brugt i vores eksperimenter. For 
bedre at kunne sammenligne beregnes forholdet mellem henholdsvis vores og deres 
integralværdier. 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 80-240 832-1582 101.90 
Top 2 460-560 2613-3081 86.19 
Top 3 660-700 3550-3738 8.56 
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Top nummer Forhold  
Top 1 06,2
101,9
210.38
=  
Top 2 08,2
19,86
179.07
=  
Top 3 6,2
8,56
22,24
=  
Tabel 8 – Tabellen viser forholdet mellem integralværdierne fra vores eksperiment og Nist 
eksperiment 1. 
 
 
Figur 29 - Spektrum for Nist eksperiment 2 med markering af de integrerede intervaller. 
 
Tabel 9 - Tabel over integraler i Nist eksperiment 2. 
 
Ud fra Tabel 9 ser vi også, at integralværdierne for Nist eksperiment 2 er mindre end 
værdierne i vores eksperiment. Vejlængden i de to eksperimenter er stort set den samme 11,5 
cm i vores eksperiment og 10 cm i deres eksperiment. I dette tilfælde kan den større ændring i 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 190-420 2565-3139 109.43 
Top 2 50-80 834-1535 96.13 
Top 3 28-40 3392-3755 11.93 
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integralværdierne altså ikke skyldes vejlængden. Vi kender ikke det partielle damptryk i Nist 
eksperiment 2, men vi må gå ud fra, at det er en del mindre end det partielle damptryk i vores 
eksperiment. Forholdet mellem vores og deres integralværdier beregnes også for Nist 
eksperiment 2. 
 
Top nummer Forhold 
Top 1 92,1
109,43
210.38
=  
Top 2 86,1
13,96
179.07
=  
Top 3 86,1
11,93
22,24
=  
Tabel 10 - Tabellen viser forholdet mellem integralværdierne fra vores 
eksperiment og Nist eksperiment 2. 
 
Hvis man sammenligner Tabel 8 og Tabel 10 ses det, at forholdet mellem vores værdier og 
deres værdier er mere ensartet i Tabel 10, hvor forholdet for top 3 i Tabel 8 adskiller sig fra 
forholdet for top 1 og 2. Forholdet burde være næsten ens for alle tre toppe i hver tabel, da det 
antages, at fordelingen af de forskellige stoffer altid vil være ens i en gascelle, som kun 
indeholder ethanoldamp. Forklaringen på, at top 3 adskiller sig i Tabel 8, kan måske findes i 
udvælgelsen af indexværdierne for integralberegningen eller i justeringen af grundlinjen før 
beregning. Som det ses på Figur 27 ligger grundlinjen under top 3 i vores spektrum lidt 
højere, end den gør i Nist eksperiment 1. Dette vil medføre et unøjagtigt integral under top 3 
fra vores eksperiment. Som det ses på Figur 29 ligger grundlinjen under top 3 også lidt højere 
i Nist eksperiment 2, og det er måske derfor forholdene ligner hinanden mere i Tabel 10. 
 
7.6 Beregning af omregningsfaktor 
Før vi kan beregne koncentrationen af ethanol i vores eksperimenter, skal der udarbejdes en 
omregningsfaktor. Det vil sige en faktor, som ved indsættelse i en ligning kan være med til at 
regne integralet under en top om til det partielle damptryk (koncentrationen) af ethanol i 
gascellen. Vi ved fra teorien (se afsnit 5), at integralet under en top er proportionalt med det 
partielle damptryk. Ud fra den viden kan vi stille en ligning op. 
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POI ⋅=  
Ligning 51 – Ligning, som viser, at integralet er proportionalt med det partielle damptryk. 
 
I Ligning 51 er I integralværdien, O er omskrivningsfaktoren, og P er det partielle damptryk. 
Vi kan nu ud fra ligningen isolere omskrivningsfaktoren. 
 
P
IO =  
Ligning 52 – Omskrivningsfaktoren er isoleret ud fra Ligning 51. 
 
Ud fra Ligning 52 kan vi nu finde omskrivningsfaktoren ved at sætte integralværdien under en 
top og det partielle damptryk ind for vores eksperiment. Det kræver blot, at vi vælger et 
eksperiment, hvor vi kender både det partielle damptryk og integralværdien. Det mest oplagte 
eksperiment til dette formål er vores eksperiment med den ethanolmættede gascelle. Da vi her 
antager, at ligevægten har indstillet sig må det partielle damptryk være lig med den tidligere 
beregnede værdi (Ligning 48). Ved indsætning i Ligning 52 fås følgende omskrivningsfaktor 
for de tre toppe.  
 
24,3627
058,0
38,210
1
1
1 ==⇒= OP
IO  
Ligning 53 – Omskrivningsfaktoren for top nummer 1. 
 
41,3087
058,0
07,179
2
2
2 ==⇒= OP
IO  
Ligning 54 – Omskrivningsfaktoren for top nummer 2. 
 
45,383
058,0
22.24
3
3
3 ==⇒= OP
IO  
Ligning 55 – Omskrivningsfaktoren for top nummer 3. 
 
Omskrivningsfaktoren vil, som det fremgår, være forskellig alt efter hvilken top, man vælger 
at bruge integralet under. Derfor skal man altid bruge integralet under den samme top, som 
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der er brugt til at beregne omskrivningsfaktoren, når man ønsker at gå skridtet videre og 
beregne det partielle damptryk. Dette kan beregnes ud fra en omskrivning af Ligning 51. 
 
O
IP =  
Ligning 56 – Ligning for det partielle damptryk ud fra Ligning 51. 
 
For at demonstrere brugen af Ligning 56 beregnes nu damptrykket af ethanol for det første af 
vores eksperimenter, hvor der foreligger et spektrum med ethanoltoppe og beregnede 
integralværdier (Se Bilag B Figur 84 og Tabel 19). Vi vælger at bruge top nummer 2, da det 
er en top, som ligger et godt stykke uden for bølgetallene for både vand og CO2. Derfor skal 
man også bruge omskrivningsfaktoren for top nummer 2 i ligningen. Uanset hvilken en af 
toppene der bruges med den tilhørende omskrivningsfaktor vil resultatet blive det samme, når 
det partielle damptryk beregnes. Dette er selvfølgelig kun gældende, hvis der ikke er andre 
stoffer, som absorberer lys ved samme bølgetal. 
 
atm036,0
41,3087
110,79
==⇒= P
O
IP  
Ligning 57 – Brugen af Ligning 56 demonstreres ved at beregne det partielle damptryk i vores første 
eksperiment med ethanol. 
 
Nu har vi et værktøj, der kan benyttes til at finde det partielle damptryk i alle de 
eksperimenter, som vi selv har udført. Omskrivningsfaktoren for vores eksperimenter vil ikke 
kunne benyttes for Nist eksperimenterne, da de er udført under andre betingelser med for 
eksempel et andet partielt damptryk og en anden vejlængde end vores eksperimenter. Vi kan 
dog beregne en omskrivningsfaktor for Nist eksperiment 1, da vi kender både integralværdier 
og det partielle damptryk. Dette er relevant, da vi kan sammenligne med omregningsfaktoren 
for vores forsøg og på den måde se, om ligevægten i virkeligheden var indstillet i vores forsøg 
med den ethanolmættede gascelle, som vi har antaget i ovenstående beregninger. Det er 
desværre umuligt at beregne en omregningsfaktor for Nist eksperiment 2, da der ikke er 
opgivet hvilket partielt tryk, eksperimentet er udført under. I Ligning 58 beregnes 
omskrivningsfaktoren for Nist eksperiment 1. I beregningerne bruges igen top nummer 2. 
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2210
atm039,0
19,86
2
2
2 ==⇒= OP
IO  
Ligning 58 – Omregningsfaktoren beregnes for top nummer 2 i Nist eksperiment 1. 
 
For at omregningsfaktoren for Nist eksperiment 1 kan sammenlignes med 
omregningsfaktoren for vores eksperimenter skal der kompenseres for vejlængdeforskellen. 
Dette gøres i følgende ligning: 
 
50832210
5
5,11
=⋅





cm
cm
 
Ligning 59 – Der kompenseres for vejlængdeforskellen, så omregningsfaktoren for Nist eksperiment 1 
kan bruges i sammenligningen. 
 
Det ses ud fra Ligning 59 og Ligning 54, at omregningsfaktoren for Nist eksperiment 1 er en 
del større end omregningsfaktoren for vores eksperimenter. Hvis oplysningerne fra Nist er 
korrekte, og det antager vi, at de er, da Nist er en anerkendt videnskabelig database, så burde 
de to omregningsfaktorer være lige store. Dette tyder på, at ligevægten ikke har været 
indstillet i vores eksperiment med den ”ethanolmættede” gascelle, som vi ellers har antaget i 
de tidligere beregninger. Nu kan vi ved hjælp af omskrivningsfaktoren fra Ligning 59 
beregne, hvad det partielle damptryk i vores eksperiment med den ”ethanolmættede” gascelle 
i virkeligheden har været. 
 
atm035,0
5083
07,179
==⇒= P
O
IP  
Ligning 60 – Beregning af det partielle damptryk i vores forsøg med den ”ethanolmættede” gascelle. 
 
Ud fra Ligning 60 ser man, at det partielle damptryk af ethanol i vores eksperiment med den 
”ethanolmættede” gascelle i virkeligheden har været en del lavere end før antaget. Fremover i 
rapporten vil vi benytte omregningsfaktoren fra Ligning 59, når der beregnes damptryk i 
vores eksperimenter. 
 
7.7 Absorbans med kaffe 
Nu er vi godt trygge ved vores eksperimentelle opstilling. Den giver troværdige resultater 
med en overskuelig fejlmargen. Nu kan vi gå i gang med de eksperimenter, som hele projektet 
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handler om. Nemlig at teste om kaffe kan have nogen indvirkning på absorbansen af alkohol. 
Før vi laver eksperimentet med kaffe, bliver vi nødt til at teste om, vand kan have nogen 
indvirkning på absorbansen af alkohol. Hvis det er tilfældet, nytter det ikke noget at lave 
eksperimentet med kaffe, da hovedbestanddelen i kaffe er vand. 
 
 
Figur 30 – Spektrum for eksperiment med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden. 
 
Figur 30: Denne scanning er kørt efter, den eksperimentelle opstilling har stået i syv minutter 
og skyllet N2 gennem to skylleflasker (afsnit 6.3 Figur 14). Den første indeholder 100ml 
ethanol og den næste 100ml vand. Der ses spor af ethanol på vores spektrum. Dog ikke så høj 
koncentration. Ud over de karakteristiske ethanol-toppe ses H2O-toppe ved 3400 til 4000 cm-1 
og 1400-2000 cm-1. Toppene ved 2400-2250 cm-1 og ca. 750 cm-1 angiver CO2. Da disse 
toppe er irrelevante for vores ethanol-undersøgelser, vil der være den bedste mulighed i at 
bruge top 2 som reference, da det er en stor top, der ligger på et bølgetal helt fri for H2O og 
CO2. 
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Figur 31 – Spektrum for eksperiment med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden. 
 
Figur 31: Vi udfører eksperimentet igen på præcis samme måde for at se om, det ligner. Det 
fremgår af Figur 30 og Figur 31, at de næsten er ens. Den høje CO2- top ved 800 cm-1 er dog 
blevet højere i det sidste eksperiment. Dette undrede os en del, da vi på daværende tidspunkt 
ikke vidste hvilket stof, der her var tale om. 
 
 
Figur 32 – Spektrum for eksperiment med ethanol i første skylleflaske og kaffe i den anden. 
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Figur 32: Denne scanning er foretaget på gascellen, efter den eksperimentelle opstilling er 
blevet skyllet med N2 først igennem 100 ml ethanol og så 100 ml kaffe i syv minutter. På 
figuren ses det, at alkoholen er stort set helt væk. Vi kan altså, hvis der ses bort fra de mulige 
fejlkilder, konkludere, at kaffe absorberer en anelse mere ethanol, end vand gør. Vi beslutter 
os dog for at udføre eksperimenterne med vand og kaffe igen for at se om, vi kan slippe af 
med den på daværende tidspunkt ukendte top. Det viste sig jo under projektskrivningen, at 
den ”ukendte” top var en CO2-top, og dermed ikke helt til at slippe af med i denne analyse. 
 
 
Figur 33 – Spektrum for eksperiment med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden. 
 
Figur 33: Efter ny baggrundsscanning skyller vi N2 igennem to kolber. I den første er der 100 
ml ethanol og i den næste 100 ml vand. Vi ønsker at undersøge om, ethanolen forsvinder fra 
gasfasen, når det bliver ført gennem vandet. 
 
Resultatet er overraskende. Sidste gang udførte vi nøjagtigt det samme eksperiment på samme 
måde, men der kunne man svagt se ethanolen på figuren. Nu er ethanol-toppene forsvundet 
helt, og man ser kun vand på figuren som finstrukturer samt CO2-toppen ved 2400-2250 cm-1. 
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Figur 34 – Spektrum for eksperiment med samme ethanol og vand som Figur 33. 
 
Figur 34: Dette undrer os meget, så vi laver det samme eksperiment igen uden at rense 
gascellen og skyller N2 igennem i syv minutter mere. Ethanolen kan stadig ikke ses på 
figuren. Absorbansen fra vandet er selvfølgelig steget, og CO2-toppen er blevet mindre. Der 
er mere eller mindre forvirring i laboratoriet, da eksperimentet burde have vist det samme 
som sidst. Fejlen kan ligge mange steder, men en mulighed kan være, at gascellen måske har 
haft rester af ethanol i sig, da vi kørte den første baggrundsscanning. Hvis dette er tilfældet, så 
vil ethanoltoppene komme med på baggrunden og blive trukket fra alle efterfølgende 
scanninger. Da grundlinjen på spektret ligger under 0, kan det godt tyde på, at 
baggrundsscanningen har været for høj. 
 
Vi prøver flere gange. Vi scanner ny baggrund og alligner apparatet. Men der er stadig intet 
spor af ethanol på figuren. CO2-toppen, som vi så på de to andre figurer, er nu helt væk. Det 
undrer os stadig, at vi ikke kan få samme resultat som på Figur 31. Kaffeeksperimentet er helt 
ubrugeligt, hvis al ethanolen bliver absorberet af vand.  
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Figur 35 – Spektrum med eksperiment med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden. 
 
Figur 35: Vi prøver nu at gå ud i ekstremerne. Vi laver det samme eksperiment med to 
skylleflasker, men denne gang har vi kun 30 ml vand i skylleflasken (flaske nr. 2). Dette gøres 
i håb om, at vi vil kunne se ethanolen på figuren. Som det ses på figuren er der et eller andet 
helt galt. Figuren ligner ikke noget, vi har set før. Vi kører eksperimentet to gange og får 
samme resultat begge gange. Vi mener at kunne se lidt dug på indersiden af gascellen. Hvis 
denne observation er korrekt, kan det være med til at absorbere noget af IR-lyset og give 
unøjagtige resultater. 
 
Figur 36 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen. 
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Figur 36: Vi skyller nu gascellen godt og grundigt igennem med N2 for at få duggen væk. 
Bagefter kører vi en ny scanning for at se om, vi havde lokaliseret og udbedret den fejlkilde, 
som var skyld i de underlige resultater. 
 
Der ses stadig lidt vandrester i form af de brede/tætte udslag. Vi indstiller eksperimenterne, da 
duggen kommer igen hver gang, vi kører en scanning. 
 
7.8 Sammenligning af alle ethanolintegraler 
I dette afsnit vil der blive udført en sammenligning af alle de integralberegninger, vi har 
foretaget. Integralerne under de forskellige ethanol-toppe er proportionale med hinanden. 
Dette kan skrives på følgende måde: 
 
ba II ⋅= β  
Ligning 61 – Ligningen viser, at integralet under top a er proportionalt med integralet under top b. 
 
I Ligning 61 er β  proportionalitetskonstanten. Der vil dog være en usikkerhed på 
proportionaliteten, hvis grundlinjen ikke er trukket ordentligt fra, eller hvis der er andre 
stoffer, som absorberer IR-lys ved samme bølgetal, som toppene ligger ved. Dette ses, hvis 
man for eksempel antager, at der i intervallet for top nummer 1 ligger en anden top skjult. I 
ligningen tilføjes der nu en baggrundsforskydning ved top nummer 1. 
 
γββγ −⋅=⇔⋅=+ baba IIII  
Ligning 62 – Der er indført en baggrundsforskydning ved top a, som flyttes over på den anden side af 
lighedstegnet. 
 
I Ligning 62 er γ  den tænkte baggrundsforskydning. Baggrundsforskydningen flyttes over på 
den anden side af lighedstegnet, og det ses nu, at der ikke længere er ligefrem proportionalitet. 
Ved proportionalitet burde resultatet se ud som i Ligning 61, der vil resultere i en ret linje 
gennem origo19. Ligning 62 vil imidlertid resultere i en ret linje, som skærer 2. aksen under 0.  
 
                                                 
19
 Punktet (0,0) i et koordinatsystem. 
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Ud fra denne viden om proportionaliteten mellem integralværdierne for de forskellige toppe 
kan vi nu sammenligne alle vores integralværdier. Disse værdier er opsummeret i tabellen 
nedenfor (Tabel 11). Alle beregningerne og de tilhørende figurer med markering af toppene 
kan ses i Bilag B. Det partielle damptryk er beregnet ud fra afsnittet om omregningsfaktoren 
(se afsnit 7.6). Da det partielle damptryk er proportionalt med koncentrationen, er det en fin 
reference at benytte. Vi ser altså ingen grund til at regne det partielle damptryk om til 
koncentration. 
 
Figur nr. Top nr. 1 Top nr. 2 Top nr. 3 Det partielle damptryk20 
Figur 84 133.64 110.79 14.36 0,022 atm 
Figur 85 159.88 134.76 16.77 0,027 atm 
Figur 86 177.62 148.78 18.93 0,029 atm 
Figur 87 180.41 150.7 18.96 0,030 atm 
Figur 88 210.38 179.07 22.24 0,035 atm 
Figur 89 157.99 129.63 15.5 0,026 atm 
Figur 90 188.25 154.29 18.72 0,030 atm 
Figur 91 101.9 86.19 8.56 0,017 atm 
Figur 92 109.43 96.13 11.93 0,019 atm 
Figur 93 - 6,48 - 0,00127 atm 
Figur 94 - 6,58 - 0,00129 atm 
Figur 95 - 0,34 - 0,000067 atm 
Tabel 11 – Tabel over alle de beregnede integraler under henholdsvis top nr. 1, top nr. 2 og top  nr.3. 
Se Bilag B. 
 
Ud fra værdierne i ovenstående tabel kan der dannes figurer, som viser alle integralværdierne 
under en top på 1. aksen stillet op mod alle integralværdierne under en anden top på 2. aksen. 
For at sikre en fornuftig konklusion har vi her valgt at lave figurer af alle de tre mulige 
kombinationer. Da integralværdien under en top er proportional med integralværdien under en 
anden top, ønskes det at se punkterne udforme en ret linje, som går gennem origo. Dette vil i 
                                                 
20
 Beregnet ud fra omregningsfaktoren fra Ligning 59, som sammen med integralet (under top 2) fra den 
pågældende figur er sat ind i Ligning 56. 
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givet fald være muligt uanset hvilken integralværdi, der står på hvilken akse. Derfor er der 
kun tre mulige kombinationer og ikke seks. De resulterende figurer ses herunder. 
 
 
Figur 37 – Figur over plottet af integralerne fra top 1 og top 2, samt den bedste rette linje. 
 
 
Figur 38 – Figur over plottet af integralerne fra top 1 og top 3, samt den bedste rette linje. 
 
 
Figur 39 – Figur over plottet af integralerne fra top 2 og top 3, samt den bedste rette linje. 
 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                67
Hvis linjerne skærer i origo, betyder det som tidligere nævnt, at der ikke ligger nogle skjulte 
toppe på samme bølgetal som vores toppe. Hvis de ikke skærer i origo, kan det skyldes, at 
grundlinjen ikke er justeret nøjagtigt nok. Hvis man kigger på Figur 38 og Figur 39, vil man 
bemærke, at linjerne på figurerne begge skærer under 0 på 2. aksen. Disse to figurer 
repræsenterer altså det tilfælde, som blev vist med Ligning 62. Det vil sige, at der muligvis 
ligger en skjult top på samme bølgetal som top nummer 3, da begge figurer viser integralet for 
denne top op ad 2. aksen. Hvis man kigger på Figur 37, vil man opdage, at det modsatte er 
tilfældet. Altså at figuren skærer 2. aksen over 0. Dette tilfælde kan ligeledes vises med en 
ligning, som tager udgangspunkt i Ligning 61: 
 
( ) γββγβ ⋅+⋅=⇔+⋅= 1212 IIII  
Ligning 63 – Der er indført en baggrundsforskydning ved toppen på højre side  
af lighedstegnet, som medfører, at linjen skærer over 0 på 2. aksen. 
 
I Ligning 63 er der indført en baggrundsforskydning ved toppen på højre side af 
lighedstegnet. Det ses ud fra ligningen, at dette vil medføre en linje, som skærer over 0 på 2. 
aksen. I det her tilfælde kan det betyde, at der muligvis ligger en skjult top på samme bølgetal 
som top nummer 1, da figuren viser integralet for denne top ud ad 1. aksen. Dog skal man 
huske, at der kan forefindes skjulte toppe på samme bølgetal som begge toppe. Dette tilfælde 
kan illustreres med endnu en ligning:  
 
( ) ( )γδββδβγ −⋅+⋅=⇔+⋅=+ baba IIII  
Ligning 64 – Der er indført en baggrundsforskydning ved begge toppe. 
 
Ud fra Ligning 64 kan man se, hvordan linjen vil se ud i dette tilfælde. Hvis 
baggrundsforskydningen ved top a (γ ) er større end produktet af proportionalitetskonstanten 
og baggrundsforskydningen ved top b ( δβ ⋅ ), vil linjen skære 2. aksen under 0, og hvis det 
modsatte er tilfældet, vil den skære 2. aksen over 0. Igen skal det nævnes, at hvis 
baggrundsforskydningen ved begge toppe er 0, eller at det usandsynlige sker og γδβ =⋅ , så 
vil linjen skære i origo. 
 
Alle tre figurer (Figur 37, Figur 38 og Figur 39) har dog det til fælles, at de alle, med lidt god 
vilje, tilnærmelsesvis viser en ret linje. Det ser ud som om, at punkterne på Figur 37 former 
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den mest nøjagtige rette linje på de tre figurer. Men hvis man tænker lidt over det, er 
integralværdierne for top 3 meget lave i forhold til integralværdierne for de andre to toppe, og 
det kan snyde lidt, når man kigger på figurerne. Derfor har vi også lavet figurer, som viser en 
såkaldt nullinje. Det vil sige, at vi lægger et nyt koordinatsystem ind på de andre figurer. I 
dette koordinatsystem vælges 1. aksen til at ligge oven på den tilnærmede linje. Så kan man 
bedre se, hvor meget punkterne afviger fra linjen. Figurerne for de resulterende nullinjer ses 
herunder: 
 
 
Figur 40 – Figur over punkternes afvigelse fra den bedste rette linje på Figur 37, som her illustreres i 
en nullinje21. 
 
 
Figur 41 – Figur over punkternes afvigelse fra den bedste rette linje på Figur 38, som her illustreres i 
en nullinje. 
                                                 
21
 Residual er forskellen mellem den målte værdi og den estimerede rette linje (M. Blomhøj, T. H. Kjeldsen, J. 
Ottesen, 2006). 
2. semesterprojekt                                                                                                          Gruppe 2 
  
                                                                                                                                69
 
 
Figur 42 – Figur over punkternes afvigelse fra den bedste rette linje på Figur 39, som her illustreres i 
en nullinje. 
 
Ved nærmere kig på de nye figurer (Figur 40, Figur 41 og Figur 42) ses det, at punkterne på 
Figur 37 i virkeligheden former den mindst nøjagtige rette linje, mens punkterne på Figur 38 
former den mest nøjagtige rette linje. Dette kan bekræftes ved at beregne standardafvigelsen 
for de tre tilnærmede linjer. 
 
( )∑
=
−⋅
−
=
N
i
ii xxN
s
1
2
2
1
 
Ligning 65 – Ligning til beregning af afvigelse (M. Blomhøj, T. H. Kjeldsen, J. Ottesen, 2006). 
 
I Ligning 65 er N antallet af observationer. Der bliver trukket 2 fra i nævneren, da vi har 2 
estimerede parametre ( β  og γ  i Ligning 62). ix  er den pågældende observationsværdi, og x  
er gennemsnitsværdien af alle observationerne (M. Blomhøj, T. H. Kjeldsen, J. Ottesen, 
2006). Denne ligning benyttes til at beregne standardafvigelsen for hver figur.  
 
Figur nummer Standardafvigelse 
Figur 37 2,56 
Figur 38 0,91 
Figur 39 0,78 
Tabel 12 – Tabellen viser standardafvigelserne for de tre figurer. 
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Ved at bruge Ligning 65 kan man regne standardafvigelsen fra den bedste rette linje. Det 
fremgår af Tabel 12, at standardafvigelsen på Figur 38 og Figur 39 er meget tæt på 1, 
hvorimod standardafvigelsen på Figur 37 er på 2,5. Dette kan dog fremkomme forkert på 
selve figuren, da det ser ud som om, punkterne på Figur 37 ligger meget tæt på den rette linje. 
Det skyldes, intervallet på 2. aksen er væsentligt højere, og hvis man for eksempel kigger på 
punkt nummer 2 i Figur 37, ligger det ikke langt fra linjen, men som det ses på Figur 40, 
ligger det i virkeligheden 4 fra den rette linje. Derfor er afvigelsen en del større på denne figur 
end på de andre to. Afvigelsen på de tre figurer er dog i gennemsnit 1,40 fra den bedste rette 
linje. Denne afvigelse er så lille, at vi konkluderer, at vores figurer illustrerer det ønskede 
resultat, nemlig at integralværdien under en top er proportional med integralværdien under en 
anden top. Dette betyder, at de tre toppe er fornuftigt valgt, og at de tilhører det samme stof. 
Ellers ville resultatet have set anderledes ud. Det betyder også, at uanset hvilken top man 
bruger til at beregne det partielle damptryk med, vil man få det samme mål inden for en vis 
usikkerhed.  
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8 Diskussion 
 
Det er valgt at dele alt det erfarede eksperimentelle arbejde op i tre afsnit: 
standardeksperiment, verificeringseksperiment og hypoteseeksperiment, for på den måde at 
danne det størst mulige overblik. Standardeksperimentet bliver udelukkende foretaget for at 
se, om det er muligt at designe et velfungerende alkometer, hvor vi ud fra vores spektre kan 
udregne alkoholkoncentrationen i gasfasen. Det viste sig, at det i gennem den eksperimentelle 
opstilling var muligt at frembringe spektre med tilstrækkeligt høj ethanol-koncentration, 
hvilket er vigtigt for vores verificering af den eksperimentelle opstilling.  
 
Det efterfølgende eksperiment, verificeringseksperimentet, bliver foretaget for at undersøge 
gyldigheden af vores standardeksperiment. Dette vil med andre ord sige, at gascellen blev 
forsøgt mættet med ethanoldamp ved at dryppe nogle dråber flydende ethanol i gascellen og 
lade den stå natten over, for på den måde at sikre os, at gascellen var mættet, og ligevægten 
mellem ethanol i gasform og væskeform havde indstillet sig. Da det viste sig, at 
ethanoltoppen fra standardeksperimentet (Bilag A: Figur 51) tilnærmelsesvis stemte overens 
med toppen fra verificeringseksperimentet (Bilag A: Figur 55), konkluderede vi, at den 
eksperimentelle opstilling var brugbar. For at bekræfte dette resultat indhentede vi et 
uafhængigt alkoholspektrum fra Nist-databasen (”Nist.gov”, internettet den 20.04.07), som 
også viste sig at have tilnærmelsesvis samme ethanoltoppe (Bilag A: Figur 64 og Figur 65). 
 
Denne ensartethed blev underbygget, da vi udregnede integralerne under alle toppe for det 
ovenover omtalte spektrum. Denne sammenligning krævede dog nogle udregninger. På det 
første Nist-spektrum måtte vi regne enheden på 1. aksen om, og i det andet spektrum fra Nist 
måtte vi omregne enheden på begge akser for på den måde at kunne komme til at 
sammenligne de tre spektre (Figur 55 og Figur 64 og Figur 65 i Bilag A). Nist-spektrene blev 
indekseret således, at de stemte overens med vores egne spektre, og ud fra øjemål blev 
integralintervallerne bestemt for alle tre spektre. Nedenfor ses tabellerne over vores 
verificeringseksperiment og for Nist eksperiment 2. Nist eksperiment 1 undlades, da 
udformningen af spektret fra Nist 2-eksperimentet er mere interessant i denne sammenhæng: 
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Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral 
Top 1 2450-3200 800-1550 210.38 
Top 2 900-1400 2600-3100 179.07 
Top 3 250-400 3600-3750 22.24 
Tabel 13 – Tabel over integraler i vores eksperiment med den ethanolmættede gascelle (fra resultater: 
Tabel 6). 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral 
Top 1 190-420 834-1535 109.43 
Top 2 50-80 2565-3139 96.13 
Top 3 28-40 3392-3755 11.93 
Tabel 14 – Tabel over integraler i eksperiment 2 fra Nist (fra resultater: Tabel 9). 
 
Da intervallerne er blevet bestemt ved simpel aflæsning, kan der være et lille udsving i 
aflæsningen af vores bølgelængder, men dette burde dog ikke have den store betydning, da vi 
via MATLAB har forsøgt at justere basislinjen til 0 (se afsnit 7.8). Ud fra Tabel 13 og Tabel 
14 ovenfor kan det ses, at integralerne fra eget spektrum er ca. dobbelt så store som dem fra 
eksperiment 2 fra Nist. Forskellen på toppene for det to spektre er henholdsvis faktor 1,92 for 
top 1, og faktor 1,86 for top 2 og 3. Forklaring på dette findes i afsnittet ”Beregning af 
omregningsfaktor” (se afsnit 7.6), hvor det partielle damptryk udledes for både Nist forsøg 1 
og vores eget eksperiment med den ”ethanolmættede” gascelle. Det viste sig, at 
omskrivningsfaktoren for Nist forsøg 1 var en del støre end vores ved samme top, hvilket må 
betyde, at ligevægt ikke har været indstillet i det, vi førhen har kaldt den ”ethanolmættede” 
gascelle. Opdagelsen af denne forskel i det partielle damptryk for det to spektre (Nist 1 og 
vores eget verificeringsspektrum) hændte meget sent i projektskrivningen, hvilket har betydet, 
at vi ikke har påbegyndt den samlede databehandling med denne viden. Dette har resulteret i, 
at rapporten før afsnit 7.6 er skrevet i den tro, at ligevægten var indstillet, mens det 
efterfølgende er forfattet med den nye viden omkring forskellen i de to eksperimenters 
partielle gastryk. 
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Figur 43 - Spektrum for Nist eksperiment 2 med markering af de integrerede intervaller (Fra 
resultater: Figur 29). 
 
På Figur 43, som viser spektret for Nist eksperiment 2, kan yderligere usikkerheder 
observeres. Ud fra spektret kan det ses, at top 2´s udformning er udgjort af meget få punkter, 
og at basislinjen for høje bølgelængder ikke ligger på 0-linjen. Den præcise forklaring på 
basislinjens forskydning vides ikke, men skub eller udefrakommende vibrationer kan medføre 
et sådan udsving. De meget få målinger, der bruges til at udforme spektret på Figur 43, må 
forklares ved, at spektrometeret, der anvendes i Nist-eksperiment 2 er fra 1963, hvilket der i 
forhold til vores FT IR er en forældet metode. Selvom der er visse unøjagtigheder ved 
sammenligningen, vurderer vi, spektret fra vores verificeringseksperiment og de to Nist-
spektre til at være ens nok til, at vores eksperimentelle opstilling er brugbar.  
 
Efter en verificering af egen eksperimentelle opstilling undersøgte vi kaffes og vands 
indvirkning på alkoholkoncentrationen i gasfasen. Hvis vand har en indvirkning på 
alkoholkoncentrationen, er vores kaffeforsøg overflødigt, idet kaffe hovedsagligt består af 
vand. Der blev foretaget flere kørsler, som gav tvetydige resultater. Ved første vand-kørsel (se 
Figur 67 i Bilag A) blev N2 først skyllet i gennem 100 ml ethanol og derefter 100 ml vand, 
som herefter blev ledt hen i gascellen. I dette spektrum ses en lille koncentration af ethanol. 
Kaffe-eksperimentet blev herefter udført (Figur 72 i Bilag A), hvor N2 blev skyllet i gennem 
100 ml ethanol og herefter 100 ml kaffe. Resultatet viste, at stort set al alkoholen var 
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absorberet i kaffen. Ved næste vand-kørsel (se Figur 70 i Bilag A), hvor samme forsøg blev 
gentaget med nyt ethanol og vand i de to skylleflasker, fremkom et spektrum, hvor 
tilsyneladende alt ethanol var absorberet i vandet. Dette forsøg blev reproduceret og 
resulterede i samme. En mulig forklaring på, hvorfor det første vand-eksperiment viste spor af 
ethanoltoppe, mens de to efterfølgende ikke gjorde, kan måske forklares ved, at der i det 
første eksperiment muligvis har været lidt ethanol gemt i gummislangerne, som en uheldig 
følge af de komplikationer vi erfarede i forbindelse med hypoteseeksperimenterne. Det tyder 
på, at nogle af disse ethanol-rester også var til stede, da kaffe-eksperimentet blev foretaget, 
idet spor af ethanolen også var til at finde her. Ud fra vores reproducerbare vand-
eksperimenter, hvor alt alkoholen blev absorberet i vandet, grundet at ethanol er opløseligt i 
vand, kan det konkluderes, at vand eller for den sags skyld kaffe ikke har en indvirkning på 
alkoholkoncentrationen – i hvert fald ikke vores opstilling. 
 
8.1 Den eksperimentelle opstilling i forhold til et alkometer    
I denne rapport har det været helt essentielt at kunne designe en eksperimentel opstilling 
således, at det med tilnærmelse kunne fungere som et alkometer. Der er dog visse parametre i 
vores komprimerede alkometer, som undlades for på den måde at forenkle vores 
eksperimenter. En af disse idealiseringer er omkring mund– og spytmiljøet, som vi har set 
bort fra. Det er dog uvist, hvor stor en betydning denne idealisering har, da vi ikke har 
overblik over for eksempel diverse enzymers indvirkning på alkoholen. Ydermere er der 
faktorer så som slimhindens løbende optagelse af alkoholen i munden (J. Butler, R. Lewis, 
2005) imod opstillingens enkeltvise optagelse, samt forskellen på mundhulens og gascellens 
rumfang. Koncentrationen afhænger af mængden af alkohol fordelt på en given mængde 
plads; koncentrationen i gascellen vil imidlertid hurtigt stabiliseres, hvorimod koncentrationen 
i munden gradvist vil reduceres i takt med slimhindens optagelse af alkoholen. Der er således 
faktorer, der adskiller den eksperimentelle opstilling fra et alkometer, om end alkometret kun 
måler den aktuelle koncentration på det givne tidspunkt. En efterfølgende gentest af promillen 
kan grundet optagelsen derfor vise en reduceret værdi, hvorimod gascellen vil vise samme 
stabile værdi. 
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8.2 Fejlkilder 
Når der arbejdes i laboratorium, vil der altid forelægge en risiko for diverse fejlkilder, hvorfor 
det derfor er vigtigt at begrænse disse. Det er ligeledes vigtigt at være opmærksom på hvilke 
fejlkilder, der optræder, så resultaternes sandhedsværdi kan tolkes derud fra. Følgende 
fejlkilder har vist sig i laboratoriet:  
 
- Ændring af luftfugtighed og luftsammensætning 
- Rystelser ved placering af gascelle i spektrometeret 
- Unøjagtig tilføring af nitrogen-tryk 
- Urenheder på laboratorieudstyr 
- Unøjagtig aflæsning af integralintervaller 
 
8.2.1 Vurdering af fejlkilder 
Ændringen af luftfugtigheden samt luftsammensætningen er en foranderlig fejlkilde, idet at 
denne ændres blot ved menneskelig tilstedeværelse, hvilket vil resultere i udsving af 
udformningen af spektrets toppe. Denne fejlkilde har dog ikke den store betydning for denne 
rapport. I afsnit 7.2 bestemmes toppene i baggrundsscanningen til CO2, som figurerer ved 
bølgelængden 1400-1800 cm-1 og ved 2300-2400 cm-1 og H2O vand ved 3000-4000 cm-1. 
Disse toppe har stort set ingen indflydelse på vores spektre idet ethanol absorberes ved 
bølgelængderne: 1000-1255 cm-1, 1370-1470 cm-1, 2800-3000 cm-1 og 3400-3650 (se Tabel 2 
afsnit 5.3.3). Det er kun C=O strækningens bølgetal, der ligge en smule inde over det første 
ethanoltops integral (se afsnit 7.2), hvilket vil resultere i, at denne tops udformning vil være 
en smule påvirket af ændringen i luftfugtigheden og luftsammensætningen. For at formindske 
denne fejlkilde, som vi ikke selv er regulerende overfor, burde man have foretaget 
baggrundsscanninger før hver eneste kørsel, så denne retmæssigt kan trækkes fra, inden 
luftfugtigheden når at blive markant ændret. Selvom vi vurderer denne fejlkilde som værende 
eksisterende, mener vi ikke, at denne fejlkilde har en betydende rolle i vores eksperimentelle 
arbejde, hvorfor vi også undlader at foretage baggrundsscanninger før hver kørsel, idet tiden 
er knap. Derimod har vi ved hjælp af MATLAB afhjulpet denne fejlmargin ved manuelt at 
justere grundlinjen til 0 for hvert spektrum (se MATLAB kode bilag C). 
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De følgende fejlkilder er vi mere eller mindre selv regulerende over for: Vi bestræber os på at 
være så forsigtige som muligt ved placering af gascellen i spektrometeret. Ved simple 
eksperimenter har vi prøvet at optimere gastrykket, hvorved gennemskylningshastighed er 
justeret, således at den størst mulige alkoholkoncentration bliver overført til gascellen. Vi har 
rengjort apparaturet regelmæssigt, og når vi lokaliserede mulige urenheder i form af fedtfingre 
med mere, har vi efterfølgende fjernet dem. Og vi har så godt, som det nu var muligt, 
nøjagtiggjort vores aflæsninger af integralintervallerne.  
 
Ved fejlplacering af gascellen i spektrometeret kan der opstå rystelser og vibrationer, som kan 
påvirke spektrometerets præcisering med hensyn til spejle og gascelle. Sådanne forstyrrelser 
kan ses på spektrene som f.eks. en fejlagtig placering af basislinjen. Ved alle vores kørsler 
kan det ses, at basislinjen ligger korrekt, så derfor tillægger vi ikke skub af apparatur en særlig 
stor betydning. Betydningen af en fejlplacering af gascellen undersøgte vi ved at først at 
placere gascellens ventiler pegende lodret op, mens vi herefter foretog en kørsel med 
ventilerne drejet 20o i forhold til den lodrette position. Dette viste sig ikke at have den store 
betydning for vores spektre, hvilket ses i Tabel 15 som er sammensat fra Figur 78 og Figur 79 
i bilag A.  
 
Integralerne for top 1 for de to spektre ses nedenfor: 
 
Toppe Integral 
Top 1 (ventil: Lodret op) 17,91 
Top 1 (ventil: Drejet 20o) 17,79 
Tabel 15 – Tabellen er sammensat fra Bilag A: Figur 78 og Figur 79. 
 
Ved simpel procentregning: %100*
79,17
79,1791,17 −
 får man, at forskellen på de to integraler er  
0,67 %. Denne fejlkilde må derfor anses for ikke at have betydning for vores eksperimenter. 
For at undgå denne minimale fejlkilde alligevel har vi for alle kørslerne placeret gascellen 
således, at dens ventiler pegede lodret op hver gang. 
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Gastrykket med nitrogen skulle som før nævnt i rapporten reguleres manuelt, hvilket 
utvivlsomt gav problemer af reproducerbarheden af eksperimenterne. De to nedenstående 
figurer viser to ethanol-spektre med forskellige gastryk i henholdsvis fem min og syv min: 
 
 
Figur 44  – Bilag A: Figur 50  Spektrum for tom gascelle skyllet igennem med ethanol i fem min. 
 
 
Figur 45 – Bilag: Figur 51 – Spektrum for tom gascelle skyllet igennem med ethanol i syv min. med 
lavere gennemskylningshastighed end Figur 44 ovenfor. 
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Forskellen på de to spektres gennemskylningshastighed kan kun vurderes på hvor mange 
omgange, vi skruede gasventilen og på koncentrationen af bobler i skylleflasken med ethanol. 
Sammenlignes de to spektre kan det ses, at absorbansen i det eksperiment, hvor 
gennemskylningshastigheden var lavest, har den største værdi, hvilket udmønter sig i 
følgende integraler: 
 
Toppe Integral 
Top 1 159.88 
Top 2 134.76 
Top 3 16.77 
Tabel 16 – Tabellen er udarbejdet fra Bilag B: Tabel 20 – Tabel over spektrum for tom gascelle skyllet 
igennem med ethanol i fem min. 
 
Toppe Integral 
Top 1 180.41 
Top 2 150.70 
Top 3 18.96 
Tabel 17 – Tabellen er udarbejdet fra Bilag B: Tabel 22 – Tabel over Spektrum for tom gascelle 
skyllet igennem med ethanol i syv min. med lavere gennemskylningshastighed end i Tabel 16 ovenfor. 
 
Tabellerne ovenfor viser altså, at der kommer mest muligt ethanolgas i gascellen, når 
systemet skylles igennem med lavest muligt tryk og i længst mulig tid. I tabellen nedenfor har 
vi igen ved simpel procentregning udregnet, hvor stor en betydning gastrykket og tiden, hvori 
systemet bliver skyllet igennem, har for ethanoltoppene i de respektive spektre: 
 
Toppe Forskel i integralerne i % 
Top 1 12.84 % 
Top 2 11.83 % 
Top 3 13.06 % 
Tabel 18 – Tabel over Tabel 16 og Tabel 17´s integralforskel i procent. 
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Det ses, at forskelligheden af gastrykket og tiden i hvert eksperiment har en indflydelse på ca. 
12 % for arealet under toppene. Eksperimenterne her blev reproduceret, hvilket viste, at 
trykreguleringen havde mere betydningen for spektret end tiden, hvor systemet blev skyllet i 
gennem. For en optimering af en lignende eksperimentel opstilling er en præcis 
gastryksregulering herved en nødvendighed.  
 
Urenheder på laboratorieudstyr, f.eks. snavs i slanger og skylleflasker samt fedtfingre på 
gascellen, viste sig i vores eksperimenter at være den mest indflydelsesrige fejlkilde med 
hensyn til spektrene. Dette erfarede vi især, da rapportens overordnede hypotese skulle 
undersøges – altså om kaffe kunne ændre alkoholkoncentrationen i gasfasen. Der skete et 
uheld, hvilket betød, at nogle kafferester kom i forbindelse med gascellen. I forsøget på at 
rengøre gascellen opløste vi gascellens endepartier, hvorved vi ikke kunne foretage flere 
målinger.  
 
Som før nævnt i dette afsnit aflæste vi integralintervallerne på øjemål. Øjemålsaflæsningen 
har dog ikke den store betydning såfremt, at basislinjen er justeret til 0. Det er gennemgående 
for alle rapportens spektre (både egne og Nists), at grundlinjen ikke ligger som en flad 
horisontal linje langs 0, men ved at justere grundlinjen via MATLAB over hele spektret kan 
denne fejlkilde stort set elimineres. Ved en skæv grundlinje kan dette dog ikke afhjælpes på 
samme måde. I dette tilfælde skal grundlinjen justeres for hver top, hvor så først integralet 
herefter kan bestemmes. Grundet mangel af tid har dette dog ikke været muligt, men en sådan 
tilpasning af grundlinjen for hver top ville utvivlsomt give en langt højere præcision af 
integralerne. Dette vil øjensynligt også resultere i en pænere ret linje i resultater (se afsnit 7), 
hvor figuren for alle integralværdierne under en top på 1. aksen er stillet op mod alle 
integralværdierne under en anden top på 2. aksen. Denne optimering vil derfor også være 
nødvendighed for en forbedring af vores databehandling.   
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9 Konklusion 
 
Ud fra rapportens resultat– og analyseafsnit (se afsnit 7) kan det konkluderes, at det er muligt 
at designe en model, hvorved et alkometers funktion kan efterlignes. Verificering af denne 
eksperimentelle opstilling har gjort det muligt at undersøge hypotesen om kaffes indvirkning 
på alkoholkoncentrationen i gasfasen. Men grundet adskillige uforudsete komplikationer i 
laboratoriearbejdet har der ikke været mulighed for at reproducere eksperimenterne, hvor 
kaffe er inkluderet i opstillingen, hvilket har betydet, at der ikke kan gives en entydig 
konklusion på den undersøgte hypotese. Ud fra de få målinger, der er foretaget, tyder det ikke 
på, at kaffe har en indvirkning på alkoholkoncentrationen i gasfasen – i hvert fald ikke i den 
opstilling, der i dette projekt er blevet designet. Selvom hypotesen om kaffe ikke i denne 
rapport hverken helt er blevet verificeret eller falsificeret, har rapporten skabt grundlag for 
yderligere lignende undersøgelser herom, idet metoden nøjagtigt bliver beskrevet i 
fremgangsmådeafsnittet (se afsnit 6). 
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10 Perspektivering 
 
Da vi mangler verificering af vores hypoteseeksperiment i laboratoriet, kan vores resultater 
for disse ikke tilskrives den store betydning. Det står dog på nuværende tidspunkt klart, at 
vores metode kan bruges til at teste visse remedier, som mistænkes at kunne påvirke 
alkoholkoncentrationen i gasfasen. Man skal dog tage højde for, at vores eksperimentelle 
opstilling ikke kan teste alle rygtebaserede stoffer, da der kan være komplikationer med at få 
det ønskede stof op i gasfasen. 
 
Derfor kan det være ønskeligt at udvikle en metode, som kan teste denne slags stoffer i 
samfundets tjeneste. For hvis man finder frem til en metode, hvorved man kan påvirke 
resultatet fra politiets alkometre, så er det en fejlkilde, som må tages alvorligt, både for 
spritkørslens ofres skyld og for de mulige gerningsmænd. I et privilegeret samfund som 
Danmarks har det offentlige, så vidt det er muligt, en pligt til at beskytte og vejlede borgerne. 
Spørgsmålet er så, hvor vidt man skal gå for at forhindre spirituskørsel. Skal der flere 
kampagner til, der oplyser befolkningen, om de forfærdelige konsekvenser spirituskørsel kan 
have? Eller skal man ligefrem vedtage ved lov, at der skal installeres alkometre i alle 
fremtidige biler, som sørger for, at kun en person med tilpas lav alkoholpromille kan starte 
bilen? 
 
Et andet område, som kunne være interessant, er muligheden for at et eventuelt stofs evne til 
at påvirke målingsresultatet fra politiets alkometre, måske også kan bruges præventivt. Man 
kan forestille sig et produkt, som er i stand til relativt hurtigt at nedsætte alkoholpåvirkningen 
i en sådan grad, at man bliver i stand til at føre en bil sikkert. Hvis et sådan produkt bliver til 
virkelighed, vil det have en enorm indvirkning på trafiksikkerheden. Et problem er imidlertid 
alkoholens optagelse i blodet; et sådant præventivt præparat ville ikke kunne nedsætte den 
påvirkning, men blot reducere den efterfølgende påvirkning. 
 
I tilfælde af, at eksperimentet skulle fortsættes et efterfølgende semester, ville det være 
fordelagtigt at gennemtænke opstillingen bedre, således at der ikke opstår komplikationer 
undervejs. Ydermere ville det måske være muligt at udarbejde en metode til at tage bedre 
højde for de alternative faktorer i gascellen versus mundhulen. Ekstra tid til 
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eksperimentarbejde ville være krævet, hvis det skulle være muligt at udføre og erhverve mere 
gennemprøvede og stabile resultater. En sammenligning med et praktisk eksperiment på en 
eller flere forsøgspersoner ville være et alternativt supplement til det eksperimentelle 
eksperiment i laboratoriet. 
 
Andre eksperimenter kunne bygge på undersøgelse af den funktionelle del af præparaterne, 
der resulterer i en binding af alkoholen. Derefter kan der måske findes andre præparater, som 
indeholder samme funktionelle del, der bandt alkoholen i første omgang, og måske dermed 
med fordel kunne forventes at have samme påvirkning. Dog har vi valgt at lægge fokus 
anderledes dette semester. 
 
Denne opstilling, som er designet i dette projekt, skal ikke kun ses som brugbar med henblik 
på at undersøge en mulig ændring i alkoholkoncentrationen i gasfasen, men kan som 
udgangspunkt anvendes i alle former for eksperimenter, hvor en ændring i koncentrationen af 
et stof i gasfasen ønskes undersøgt. Et eksempel herpå kunne være at undersøge om, en 
nedsættelse af forskellige drivhusgasser var mulig ved tilsætning af diverse 
virkningshypotetiske stoffer. På denne måde kunne man måske dokumentere et stofs mulige 
reducerende virkning på en drivhusgas og være med til at afhjælpe et af nutidige største 
miljøproblemer og civilisationstrusler. 
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12 Bilag A – Spektre fra alle eksperimenter (kronologisk) 
 
 
Figur 46 – Baggrundsscanning med tomt kammer 
 
 
Figur 47 – Baggrundsscanning med tom gascelle skyllet med nitrogen 
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Figur 48 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol 
 
 
Figur 49 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol 
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Figur 50 – Spektrum med tom gascelle skyllet med ethanol i fem min ved lavere tryk 
 
 
Figur 51 – Spektrum for tom gascelle skyllet med ethanol i syv min ved endnu lavere tryk 
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Figur 52 – Spektrum med tom gascelle skyllet med nitrogen 
 
 
Figur 53 – Baggrundsscanning med tomt kammer 
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Figur 54 – Baggrundsscanning med tom gascelle skyllet med nitrogen 
 
 
Figur 55 – Spektrum for gascelle med ethanol i bunden 
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Figur 56 – Spektrum for gascelle skyllet igennem med to skylleflasker med ethanol i ca. syv min 
 
 
Figur 57 – Spektrum for gascelle skyllet igennem to skylleflasker med ethanol i ca. syv min 
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Figur 58 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen efter kørsel med ethanol i bunden 
 
 
Figur 59 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen efter kørsel med ethanol i bunden 
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Figur 60 – Index for vores eksperiment 
 
 
Figur 61 – Index for Nist eksperiment 1 
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Figur 62 – Index for Nist eksperiment 2 
 
 
Figur 63 – Spektrum for gascelle med ethanol i bunden 
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Figur 64 – Spektrum for Nist eksperiment 1 
 
 
Figur 65 – Spektrum for Nist eksperiment 2 
 
 
Bilag A 
  
   96 
 
Figur 66 – Baggrundsscanning med tom gascelle skyllet med nitrogen 
 
 
Figur 67 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden i syv min 
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Figur 68 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen 
 
Figur 69 – Baggrundsscanning med tom gascelle skyllet med nitrogen 
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Figur 70 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden 
 
 
Figur 71 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden 
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Figur 72 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og kaffe i den anden 
 
 
Figur 73 – Baggrundsscanning med tom gascelle 
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Figur 74 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen 
 
 
Figur 75 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden i syv min 
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Figur 76 – Spektrum for samme gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden i 14 
min 
 
 
Figur 77 – Baggrundsscanning af tomt kammer 
 
Bilag A 
  
   102 
 
Figur 78 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen 
 
 
Figur 79 – Spektrum for gascelle Figur 78 drejet ca. 20o i IR-spektrometeret 
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Figur 80 – Baggrundsscanning 
 
 
Figur 81 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden i syv min 
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Figur 82 – Spektrum for gascelle med ethanol i første skylleflaske og vand i den anden 
 
 
Figur 83 – Spektrum for gascelle skyllet med nitrogen 
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13 Bilag B – Tabeller og figurer over integralberegninger 
 
 
Figur 84 – Spektrum for tom gascelle skyllet med ethanol 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 133.64 
Top 2 900-1400 2600-3100 110.79 
Top 3 250-400 3600-3750 14.36 
Tabel 19 – Integraler til Figur 84 
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Figur 85 – Spektrum for tom gascelle skyllet med ethanol 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 159.88 
Top 2 900-1400 2600-3100 134.76 
Top 3 250-400 3600-3750 16.77 
Tabel 20 – Integraler til Figur 85 
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Figur 86 – Spektrum for tom gascelle skyllet med ethanol i fem min ved lavere tryk 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 177.62 
Top 2 900-1400 2600-3100 148.78 
Top 3 250-400 3600-3750 18.93 
Tabel 21 – Integraler til Figur 86 
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Figur 87 – Spektrum for tom gascelle skyllet med ethanol i syv min ved endnu lavere tryk 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 180.41 
Top 2 900-1400 2600-3100 150.70 
Top 3 250-400 3600-3750 18.96 
Tabel 22 – Integraler til Figur 87 
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Figur 88 – Spektrum for gascelle med ethanol i bunden 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 210.38 
Top 2 900-1400 2600-3100 179.07 
Top 3 250-400 3600-3750 22.24 
Tabel 23 – Integraler til Figur 88 
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Figur 89 – Spektrum for gascelle skyllet igennem to skylleflasker med ethanol i syv min 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 157.99 
Top 2 900-1400 2600-3100 129.63 
Top 3 250-400 3600-3750 15.50 
Tabel 24 – Integraler til Figur 89 
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Figur 90 – Spektrum for gascelle skyllet igennem to skylleflasker med ethanol i syv min 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 2450-3200 800-1550 188.25 
Top 2 900-1400 2600-3100 154.29 
Top 3 250-400 3600-3750 18.72 
Tabel 25 – Integraler til Figur 90 
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Figur 91 – Spektrum for Nist eksperiment 1 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 80-240 832-1582 101.90 
Top 2 460-560 2613-3081 86.19 
Top 3 660-700 3550-3738 8.56 
Tabel 26 – Integraler til Figur 91 
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Figur 92 – Spektrum for Nist eksperiment 2 
 
Figur Interval (Index) Interval (cm-1) Integral  
Top 1 190-420 2565-3139 109.43 
Top 2 50-80 834-1535 96.13 
Top 3 28-40 3392-3755 11.93 
Tabel 27 – Integraler til Figur 92 
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Figur 93 – Spektrum for gascelle skyllet igennem med vand 
 
Top 2 900-1400 2600-3100 6.48 
Tabel 28 – Integral til Figur 93 
 
 
Figur 94 – Spektrum for gascelle skyllet igennem med vand 
 
Top 2 900-1400 2600-3100 6.58 
Tabel 29 – Integral til Figur 94 
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Figur 95 – Spektrum for gascelle skyllet med kaffe 
 
Top 2 900-1400 2600-3100 0.34 
Tabel 30 – Integral til Figur 95 
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14 Bilag C – M-filer til MATLAB 
 
M-fil til integralberegninger 
 
% Definerer interval i forbindelse med integralberegning 
interval=2500:1:3500;  
 
% Indlæser filen 
l=load('datafil.txt');   
 
% 1. kolonne fra filen gemmes i x 
x=l(:,1);   
 
% 2. kolonne fra filen gemmes i y 
y=l(:,2);            
 
% Aktiveres når vi skal trække grundlinjen fra 
%y=y-0.01;  
 
% Figuren tegnes 
plot(x,y, '-'); 
xlabel('Bølgelængde i cm-1') 
ylabel('Intensitet') 
title('Baggrundsscanning med tomt kammer') 
 
% Der sættes gitter på koordinatsystemet 
Grid on;  
 
% Sættes til on, hvis man ønsker at tilføje flere figurer 
Hold on 
 
% Beregner integralet under figuren i intervallet og skriver værdien 
I=trapz(x(interval),y(interval)) 
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M-fil til lineær regression 
 
% Integralværdierne for to forskellige toppe gemmes i hver sin tabel 
x=[133.64 159.88 177.62 180.41 210.38 157.99 188.25 101.9 109.43] 
y=[110.79 134.76 148.78 150.7 179.07 129.63 154.29 86.19 96.13] 
 
% Værdierne markeres på en figur 
plot(x,y,'*') 
 
% Hjælpevariabler til lineær regression oprettes 
p=polyfit(x,y,1); 
yreg=p(1)*x+p(2); 
 
% Sættes til on fordi vi ønsker at tilføje mere på den samme figur 
hold on 
 
% Den bedste rette linje til punkterne tegnes 
plot(x,yreg) 
 
% Der oprettes et nyt figurobjekt til nullinje-figuren 
figure 
 
% Hjælpevariabel til markering af nullinje-punkterne oprettes 
e=y-yreg; 
 
% Nullinje-punkterne markeres på det nye figurobjekt 
plot(x,e,'*') 
 
% Sættes til on, fordi vi ønsker at tilføje mere på den samme figur 
hold on  
 
% Nullinje figuren tegnes på samme figur 
plot(x,e*0)
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15 Bilag D – Antal domme for spirituskørsel år 2005 
 
Figur 96 – Oversigt over antal domme for spiritus og promillekørsel år 2005 
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16 Bilag E - Nist spektre for H2O og CO2 
 
 
Figur 97 – Nist spektrum for H2O (”Nist.gov”, internettet d. 20.04.07). 
 
 
 
Figur 98 – Nist spektrum for CO2 (”Nist.gov”, internettet d. 20.04.07)
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17 Ordliste 
 
Alkan 
 
 
Amplitude 
 
Bøjvibration 
 
 
Bølgetal 
 
 
Diagonalisering 
 
Ethanol 
 
 
Fasekonstant 
 
Foton 
 
 
Fotonenergi 
 
 
Fourier spektrometer 
 
 
 
Frekvens 
 
Homogen differentialligning 
af 2. orden 
 
 
 
Infrarøde spektrum 
 
 
Interdente 
 
Interfererer 
 
 
 
 
 
 
Organisk kemi forbindelse i hvis molekyle carbonatomerne er 
ordnet i kæder. 
 
Den maksimale afstand partiklen når fra ligevægtspositionen. 
 
Vibration, som bevirker, at vinklerne mellem atomerne i et 
molekyle ændres. 
 
En måde at angive frekvensen på. Bruges ofte i forbindelse med 
analyse af spektre. 
 
Et begreb i brugen af lineær algebra. 
 
C2H5OH, bortset fra methanol er ethanol den mest simple 
alkohol (”Biosite”, internettet d. 13.05.07) 
 
Angiver forskydningen af figuren. 
 
Strøm af partikler, som bevæger sig med lysets hastighed i en ret 
linie og udgør elektromagnetisk stråling. 
 
Energien af en enkelt foton angivet som: fhE foton ⋅= og er den 
mindst mulige energi, som en lysbølge kan have. 
 
Overordnet består Fourier Transform infrarød spektroskopi af et 
interferometer, som udgør spektrometrien, resultatet af dette er et 
interferogram. 
 
Svingninger pr. sekund; angives i Hertz eller sek-1. 
 
xb
dt
dx
a
dt
xd
xF ⋅++= 2
2
)(  En 2.grads homogen 
differentialligning ser sådan her ud. I vores tilfælde eksisterer 
leddet med a dog ikke. 
 
Elektromagnetisk lys med en længere bølgelængde end synligt 
lys. 
 
Hypotesens udspændingsfelt. 
 
Det at frembringe interferens, som er en blanding af to eller flere                         
harmonisk svingende fænomener. Interferens kan være 
konstruktiv, hvor svingningen forstærkes eller destruktiv, hvor 
svingningen svækkes. 
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Interferogram 
 
 
Interferometer 
 
 
 
IR-spektrometer 
 
 
 
Kombinerer 
 
 
Lineær algebra 
 
 
 
MATLAB 
 
Molbrøk 
 
 
 
 
Partialtryk 
 
 
 
Radian 
 
 
 
Rotationsvibration 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Afbildning af lysets intensitet som funktion af det bevægelige 
spejls position per tidsenhed. 
 
Apparat, der splitter en monokromatisk lysstråle til to, hvoraf 
den ene rammer et bevægeligt spejl og den anden et fast spejl, 
hvorefter de føres sammen. 
 
Måler stræk- og bøjvibrationer, som efterfølgende udtrykkes på 
et spektrum. Anvendes til identifikation af uidentificerede 
stoffer. 
 
Bruges i denne sammenhæng om ligninger der sættes lig med 
hinanden. 
 
Har formålet af levere en teori for løsningsforhold ved lineære 
ligningssystemer. Altså beskæftigelse med lineære funktioner på 
universitetsniveau (M. Niss, M. B. Heefelt, 2006). 
 
Matematikprogram. 
 
Molbrøken er den andel af en blandings stofmængde et stof 
udgør af blandingen. Summen af molbrøkerne i en blanding med 
fx tre komponenter er x(A) + x(B) + x(C) = 1 (”Biosite”, 
internettet d. 13.05.07). 
 
Partialtryk svarer til et deltryk for en luftart ud af flere i en 
luftblanding. Det vil altså sige det tryk, som luftarten ville 
udgøre, hvis den alene angav trykket. 
 
En radian er defineret som den vinkel, der af en cirkel med 
centrum i vinklens toppunkt udskærer en buelængde lig cirklens 
radius (E. S. Andersen, P. Jespersgaard, O. G. Østergaard, 2005). 
 
Vibrationsbeskrivelse af et molekyle angivet ved hjælp af 
vinkler mellem atomerne i molekylet. 
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Spektrometer 
 
 
Spektroskopi 
 
 
Strækvibration 
 
 
 
 
Substituere 
 
Symmetriske molekyler 
 
Synligt lys 
 
 
 
 
Translationvibration 
 
 
 
Vinkelfrekvens 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Apparat, der måler en opløsnings absorbans af lys af en bestemt 
bølgelængde. 
 
Det generelle IR-spektrometer er en langsommere metode idet 
der kun måles på én frekvens ad gangen. 
 
Symmetrisk: Lineær vibration, hvor afstanden mellem atomerne 
svinger, hvorimod vinklerne er konstante. 
Asymmetrisk: Ikke lineær vibration, hvor vinklerne mellem 
atomerne svinger, hvorimod afstandene er konstante. 
 
Sætte noget i stedet for noget andet: erstatte. 
 
En neutral elektronegativitet mellem atomerne. 
 
Lys med bølgelængde i intervallet 415-720 nm. 1 nanometer = 
en milliardende-del af en meter eller 10-9 meter 
(”Interdisciplinary Nanoscience Center”, internettet d. 13.05.07), 
og kaldes også elektromagnetisk   stråling. 
 
Vibrationsbeskrivelse af et molekyle angivet ud fra midten af 
molekylet i forhold til tre dimensioner svarende til en x, y og z 
koordinat. 
 
Angiver, hvor mange radianer partiklen svinger i sekundet. 
 
 
 
 
